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51 tema objeto del presente trabajo ee el eetudio de 1© 
dinámica, de la malla crietulina del ouar«o. Se lia hecho» cu prA-
auw inmv'í me ítrfc^clí^té» úv M cut^tmtnm cristalina del ouar*> 
0n t m ñ i f n y < m % m f.-fc* * * pre»e»tií.s oi y » so 
ft©r¡ victo lee elcm«)»te« ¿0 «ta»tría de «ue eonetu. y el grupo 
que pertenece cade, tí>Heámi* A oontínueclón» ge Iw>. d&dí> 1.®» tes-
va recutaen #c< !-ij»:tfrxlmMén '-.rr^nica tr^cdr, para Xa «ñor; i* 
del orlotc.l, con introducción de la notaei&x a emplear. 
Basándonos e» le anterior, tras 14a estmü© de los modos 
BSTSjaleu do vibración cíe una estructura crio telina,» so ha hecho 
la pnrti c.ul• > r i c i ¿ n para el «el cu*.rzo• Ce I» fisto los 
diferentes modos q i m presenta y la it las ico do a acá»* 
ti coa di" loa 
A fin «So amparar es "bloque la Matriz dinlitficü. del sistema, 
se hnn cp/iculíido la» cooráen&d&e eimétrioae del mi esto» tras lo 
cual» ee Ha» entaVleviti* do» modelo» para la malla( «so de 
•00 icáwrna y otro ñt io«-r£eido. ichoe modeló0 constaban de cin-
co y seis parirá tro a rctjpcctívf>Tnéntc, loe •nloree de loe cuales 
fueros c^loulAdor por- «1 método lo» miniaos cuadrados, Una voz 
cottocidoe eup v;> lo rm--., se calcularon las frecuencias propias y 
lof< vitoree propioa pc,rív 1; = 0. 0 c co^protá que $1 modo de fre-
ousaeift r, Xnxloig ot> el retspoauftble ¿ara la tr^nticíon 
Lae curvac de titeíwret-ia .0 - le , ruaren calculadas paxa ante* 
VK».rir^ ?-"'icíJ ele ciarpOj ot/corváadose tim firailitad i«iy «xtrecha 
con lo<7 resultemos obtenidos expari^ci talmente r.e.üy.nte disper-
sión de neutrones. 
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Capítulo I 
ITITjít 7)1 K!(!1()JT_ 
Aunque el espectro ele foliones del cuarzo lia sido estudiado 
en el pasado de una manera casi exahustira, tanto por medio de téc 
nicas Raman corno de infrarrojo, (l)-(5)» un renovado estudio, tan-
to experimental como teórico, ha surgido en los últimos años. Ello 
ha sido debido a varias razones, todas "basadas en la importancia 
del cuarzo. Enumeremos brevemente algunas. 
Primero, el cuarzo es uniaxial» iónico y birrefringente. los 
cristales uniaxiales son de máximo interés en el presente ya que la 
teoría fiel espectro de primer orden de cristales cúbicos ha sido 
desarrollada con todo detalle , mientras eme la de cristales unia-
xiales está en un activo estado de desarrollo, los cristales uni-
axiales iónicos se espera» por otra parte, que presenten desplaza-
mientos de frecuencia debido a fuerzas electrostáticas de largo ali-
canco y a anisotropía de las fuerzas interiónicas de corto alcance, 
no conociéndose, a pripri, cual de estos dos efectos es el predo-
minante en un cristal determinado. Esta determinación requiere un 
detallado estudio esperimental no realizado aun. 
Segundo, el cuarzo es un cristal no tór i amiente complejo. Las 
teorías relacionadas con el espectro de fonones de primer orden en 
cristales uniaxiales, ahn sido desarrolladas para mallas cristalinas 
con dos átomos por célula unidad. Es de interés particular expender-
las a cristales más complejos, tales como el cuarzo, que tiene nueve 
átomos por célula unidad y? consecuentemente, varios modos diferente 
de fonones. 
feareere» el cuarzo sufre un cambio de fase a una tempera-
tura fácilmente- alcan»ble (StSSK) y ambas fases pueden ser es» 
tüdifc&NMreáa respecté a teoría de grupos y análisis de los modos 
n@a?»ale«« Isto Remite um : correlüoión de las oaraoterístioas de 
los fonones & un lado y otro de la temperatura de transición. 
Cuarto, las asignaciones previas de las especiales carac-
terísticas espeotrales observadas en el* cuarto, son varias en 
ijáccnsistéátés» no habiendo considerad© algunos aspectos de teo-
rías 'uás 
Quinto, una adecuada identificación del espectro de primer 
orden es un requisito imprescindible para el desarrollo de una 
teoría del polaritón- un tópico de interés muyac actual- para án 
cristal dado. 
Todo ello justificaría, ya por si solo, un éstudio teóri-
co lo más completo posible del cristal de ouarso con las propie-
dades dinámicas de su malla. Una ves conocidas estas, podría 
iniciarse un largo camino que pudiera llevar a una teoría más 
general de los cristales uniaxiales, del tipo de la desarrolla-
da Para los oúbioos. Esta primera etapa'la que se ha llevado a 
cabo en el Presente trabajo, quedando así asentados los pilares 
para estudios más amplios del mismo tema y a los que se hará 
mención en el Capítulo vil. 
M r . los trabajos previo* al actual, cabe aeBalar loa rea-
lzado» principalmente por Saksena y aue oolaboradorea fe)-(7) 
y róa recientemente por Kleinaan y Spit.er (8). í „ todos elloa 
a . a . han deaarrolladc modelo* en loa que laa fuersaa interláni-
oaa para el ouarao ha» aido calculada». Pero loa parámetros uti-
lizado. par. .1 , a l a 0 . de « , « l t tomado, han aido ajuatadoa 
• i * 
uniera «wat© para m «ierto uéamo freoufe»ioic«t atill«ási#» 
• • teda® t m á & w i m n i ' b t m ® partir cm t m trabajo» esptxrlKeAtfr» 
i n t >;ll© lugar « <^ ue &lpif» de la® fiftcuenoiae wn» uctfttefctf* 
al « « « i l l a * » d«eyul«» resultan e n im^io*?!*» o m¡r 
4»isi «t#t imltr real* j>n i®» cwioulo» euttl m fmm 
eonelder&do todds y oada una 4« M » M fr«au«neia» difcponittUo, 
tomando*»d«iwl» do» mé§tm» une» de jSom-r 
én»t)f o.ue ifctiu-
w» eolawente fuente» de corto «lean»» ««**« **4¿«a#§ y «fllttlt» _ 
oontiguo» y entre oxlgt*»» tiNftUn «•«UftMNM jr _•**»» 44ü* -
titiitf o m $M¡mm* témá* éé-"%mrm si« 
ounee «ntre leo ione». &« ha obtenido une rc*aoi4» **s>roxiratida 
e»tre lit p w m m t m varfa»tr«» y loe «aleado» m loe &nt&rio-
* * • y a® lia «f»atf«á.® ««» de t*4ft* 
pmráv.v nina wuy «otMoha similitud. 
itmnég a» a i m o d e l o e e han oc io alado lae aarv do 44©» 
peroión freoutneia-Yeotor de auto loe «odoe itotirelec cu-
yos onda ee %é* tt» Jft « M 
oristül* test» oonw&raéo te» istirtt ron* inferiere» de lae M * » 
ém tltt'tísllii «i Hf- «®it di»* 
'§mmiém ttwiláf %i«ii #« f t)» fiéais#'t. m 1«i*mh «****!*» 
©ti» i#a aeé#í»-t* 
&# .toan #%l«aiitt *«£ai«M»t de loe «eo» 
do a noxswlee de gnu* longitud 4» ©oda y» de U9U«*«Í0 mm ¿:ieinrm» 
y Cpitser» el reotor propio del modo de mee i m m m u l A 
«i muy «ísbíJUmp * los #«»-{>} swani en to# n m rnmmm, durante I» i:»tt 
iiillit ot * ^ en «1 ou»r»o* 
titttÍM* It 
M m M m m m m «*l«t*liii* ¿el «mumm» «» %t«i m m m é & 
de el ©li© IStS* e-ienü© su estudio debida principalmente a los 
úe í;ir V» ifj?ofg y eue «olatooradoroe <10)* *>espuée é® 
no» #«iti# de refinamientos ü« I®» dimensiones duda» por resuellos» 
lo» «latos tsmedos en 1» r^yor parte de loe estudios sobre el 
cuarso» se tama *n los ¿«.tos rnmímístmém por wyo&ofr (11)» 
aunque ¿¿©sterioiraente m han vuelto a hncer nuevas precisiones 
m las medidas» dundo Itagar * variaciones en 1*» dimensiones (1&)-
(lü) • 7* chas variaciones son» «obre todo» en características 
de la refrularicted á« los tetraedros foxwadoc por los &%&mm ú» 
de osígefio aue rodean a caá» uno de silioie* ¿'ero en núes-
tro estudio no tendremoe ea aue rita «Inginas tavifioién de 1& ri-m-
laridttd de dicfcos tetraedros» mm «tendremos uniosoaente * los 
<uit»>e ¿ m w m m M m é m tpiwiíf» 
n le, fiprure 1 puefle verse un detall* de Ir estructuro* es-
pacial de lo» « t e » » del cuarso. tes espirales» paraleles « a 
principal» están constituidos por étorne alternados de silicio y 
oxigeno. Ktt «8ta estructura* «¡tés, s iüoio está rodeado por cua-
tro oxígenos y cade o*í|?eno» etá oompoartido por dos eilioios* 
i m «SImi» M * tid&mm mm ttt úto»os ao » I H « I * n* « m «o- -
I4at»l«» f wtm fiüMHi si «a lntrnli i«< «fwMmiteeiiiit 
W » Eo Xa fig» » «# «mu ittf«#«tl» i * l m áltate «a « 
ts» oélaJ» m M m ñ 'flt»© TtmmX ^ m t m l mt ©Je terciario) * 
t m Atmmm «»táa mame**»» te «€»#«?© son 1» natwtáltt it É*k»ena» 
itSát 1» I | 3 corresponden a til y 4 e i» a átomos» de O. üm§ 
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© átomos de oxígeno 
O átomos de silicio 
FIG. 1. ESTRUCTURA CRISTAL UTA DEL CUARZO 
/ -
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EIG. 2. PROYECCION DE LOS ATOMOS DE UNA CELULA UNIDAD 
SOBRE SU PLANO BASAL 
, i 
ooordenadas cartesianas de cada átomo Tienen dadas en la Tabla 1» 
donde las direooiones x e y son las moB&radas en la Fig 2. El eje 
s es el eje normal a dicho plano basal. En dicha Tabla apareoen 
las ooorsden&das cartesianas de los vectores unitarios entre áto-
mos vecinos de Si y 0 del tetraedro del átomo 1» 3ste tetraedro 
puede verse en la fig 4. Los átomos que no pertenecen a la célu-
la unidad aparecen con prime.» 
Puede uerse en la Fig S que loe átomos de Si no están exac-
tamente en loo vértdwee del Hexágono. ."En la transformación 
los átomos de Sí se mueven de forma que pasan a ooupar los vér4 
tices y los átomos de 0 se d©aplazan a los planos biseotores en-
tre loe átomos de Si, La proyección del movimiento del átomo 4 
puede verse en la Fig 2, donde está señalado por una flecha. La 
Tabla II da los desplaza®!entos atómicos del Si del tetraedro 1 
en la transformación oí - -t» • 
La Fig 3 muestra úna proyección del cuarzo« donde puede 
vorae la disposición de las células unidad. Su explioaión es la 
siguiente? supongamos que cada silíoio está rodeado por un oubo 
y que los atoraos da oxígeno quedan en ouatro vértioes del mismo 
(vease la Fig 4)• La proyección de esta estructura en un plano 
basal os la, dada en la Fig 3. Cada esquina de un cuadrado corres-
ponde a la proyección de un átomo de O. Los tres diferenjrtes ti-
pos de sombreado odrreoponden a las progresivas posiciones de los 
oubos según el ej®. Hay un<?, «espiral de mayor tamaño alrededor del 
hexágono vacío y ot/ra de menor diámetro alted-edor de los triángu-
los -reoie**' • 
Coordenadas cartesianao, en angstroms, de los atomoe ^ 
de 1© célula unidad dol ouarso, de acuerdo qoh la numeraoión 
de la S'ig» 2. Vienen dados también loe vectores unitarios j; 
de los enlaoes del silicio en ol tetraedro 1. 1 
Atomo x .. .y: . - .8. . .; 
Silioio 1 2,280 ' • ' O O 
I - 1,140 .'•. 1,974 ,, „ !,,.'> 1,796 
. .» . ; . . - 1,140 , -1,974 .... 1,796 
0*¿«r*Bft: * 1,368 1,155 0,647 
5 ' 0,516 / V' . ' 1,760 '' -844S 
6 -1,684 . 0,607 : -1,149 
7 -1,684 : -0,607 1,149 
8 0,316 -1,760 2,443 
9 1,368 -1,155 -0,647 
1 4f -0,566 0,750 0,402 
1 - f Í f -0,566 -0,720 -0,402 
0,586 0,379 -0,716 
1 0,586 -0,379 0,716 
4 -MPy -0,036 0,694 0,716 
© — 8* y -0,036 -0,694 -0,716 
6»—.$-»'y 0,341 ; " 0,850 -0,402 
7'--3"y 0,341 -0,060 0,40ÍJ 
1-fM»* 
M , 
S m p l m m í m i m atétale©* 
AtWKft f|á| »(«) 
I • •••0»1? o . # 
i 0^3» »0#SB . 
t ' ü»08 0,3$. : ; 
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PIG. 3. PROYECCION, SOBRE UN PLANO BASAL, DE UN 
CONJUNTO DE CELULAS UI\TITARIAS CONTIGUAS. 
(Los diferentes sombreados corresponden 
a las progresivas posiciones de los cu-
bos se/?ún el eje z) . 
- 1 1 -
átomo de silicio Q 
átomo de oxígeno 0 
FIG. 4. TETRAEDRO ELEMENTAL CONSTITUIDO POR UN SILICIO 
Y SUS CUATRO OXIGENOS CONTIGUOS. 
«ti* 
Z4i e»ti'uotuir« en vmt4¡5©d# al oucurco tito ib. 
X* eorr^epondiente «J te jorcar «etveohafócnte m 2* 
La diferencia» oowe ya he»©» dicho entee* ©tirito m ¿j^u^miü ms 
eievitaientofe 4® loe ,;-:»to» Movimiento» inplioan u » ¿írdi-
ia m i» 1 * e w e e m s i » entre #»t¡ruotu*u« #tue» 




COlu?ARAGIOEN DE LAS ESTRUCTURAS DEL CUARZO 
TIPO oi (a) , Y DEL CUARZO TIPO A (b) . 
.Capitulo .MX. 
HOPOS m m u a , E S HEi TOA ESTRUCTURA CRISTALINA. 
8,tl, Introdúcelo^. 
Se liará primero una "breve discusión de la dinámica de una 
malla cristalina» en la aproximación, armónica» en 3*2, Aquí ee 
introducirá la notación a utilizar. Ya que la estructura del 
ouarzo es el objeto del presente trabajo» servirá oomo ilustra-
ción. 
Una malla oristalina se puede considerar superpuesta de 
un número infinito de células primitivas» cada una de las oáa-
les es un paralepipedo llmi tado por tres vectores no ooplanares 
t^» tñ y tg» denominados vectores primitivos de la translación. 
Cada célula primitiva se asumirá contiene r átomos designados 
por un sublndioe 1» 2» . . »r. Si R;< designa la situación re-
lativa del átomo tí dentro de la célula» la posición de equili-
brio de cualquier átomo puede ser expresada entonces como 
+ . : 
donde l\ m m t m U t de salín ©ontistenti «a la translación» 
desde algún m í g m Carbitrar!®} 
% = h h + h + H . <3«2> 
1 represettt* un triplete de números enteros ( l l f l g f l s ) . 
Dos átomos se dice son equivalentes si están separados por 
algúií vector de malla R l t es decir» si tienen el mismo índice de 
tías® K . Eos átomos idéntioos» desde luego» pueden tener diferen-
tes Índicos de base»como por ejemplo» los oxígenos en la estruc-
tura del cuarac , veremos. 
Las s-imétrias de rotación y dé translación 
» 1 $ * 
p**feato t o m a n Im» a p m m l m m na tíet^nutoudo» «epaolwl. 
Tisis ífMkgén «on eubWit^oe «tul, grupo g«E*e$*l de tr&itaffor-» 
m&írnmm linealee e inhomopéneoe de Imm mmsümmémn 
y eeia operación «e ietslp» brwvsent» oowo f<M • )« £1 ftwtpi de 
1»» trau*?©r&i&oione» (oí ! • ) tiene i©» x»ya/¿tedftd«» genemiee* 
i) pui'te «atrloiai d de 1 m «j»^-MmmB | * | fttMft» 
ello, un gruya* y 
if) le® travielaoiouee pufc&e» tmi tíe la fon»* f 11 »j fit* 
SÍÍÍI un ga^ grttifa 
<¡n §#$m «spaaial tm *ub*rux>o de fcotao t t m m M m m 
e l o n m itatterclt* de y» contrete m tod&e M e operaoio* 
nee | t) ífuc oiertae reetrioeionee* la primer» de to-
é M «e era» 1*« de la rotaeién $ deben aer í&iitri»e» 
?«á&»ft y oítouroncíle»» X-a «aguad» ee ti» «»rui>0 «epaoial defc© 
tstav m v m t m í m é ^ y o t la prápieesad de 91** ha de po««wr uti ti-
po PMPtieuX&r it sub&rupo lavarlaate* teto lúe tatotis&eioaw» 
vara* (l | t) deetm eer de la ?©twi (11 dorado ee «1 
tés- de m i l » definido m í S ^ i ) • B@ tea eonnoauenoiae que 
obtienen 4» eeioü do» rasttrioaianee» as» de I m »¿ta iwportari-
tea » el pernea ee^oial I » da perten«e«ra uao de loa ©I 
P I N 
í m t 1» mimeiura del etna»©» ra prupo estoica ed ¿¿a-
ra el ol y % ©i 3 . iin w¡iwoe meés» loe victorea do transla-
ción pyi>í4 tivoc co« Ice vinitviic'o a m m en tfeinoe d* loe 
vaetorea w?.íita»-iot' ebrtefti&nee I f J , íc, pe» 
í $ « g I t/® + )fl/jB |) , <»*&) 
= o Je 
dCttfe í 0 es él 1640 mlkétágém base r © la al tuna de la..célulH 
imitad, 9 
X* «allá recíproca viene'iefini«a'é¿ 1» Xoras usual» m 
tljsaiatg á«l toajualw Aé vectores ' ..'. 
; i g ^ i T r i i ^ ; ^ . 3 .. ' t5.4): 
.is=«"n i ü L Í S ' - J O L k 
• , . v . .• . • ® 1 . 
d#n4f = x t g ) . tg . = 8 r® o es el volumen de la oélula 
pílmititlu 11 sistema d© veotorss recíprocos satisface 
• ' : = s ? ¿i • 
XJn vector genérico de la malla recíproca » se define 
oomo l a cuma de múltiplos enteros de los vectores 
I x = X ? i * + Xifeg (3.8) 
dondo Á denota el triplete de enteros ( Xg» X 3 ) . 
Si introducimos las condiciones cíclicas; de contorno de Born*» 
ven Ii'anaen» y suponemos que el cristal infinito tiene una peri©* 
ci i o.i dad G p¡»,ra cada una de las translaciones primitivas t¿»t£»t3» 
habrá entonce® un total de N^G.G .G = G
3 células primitivas. ln 
la forma usual» los vectores generales de onda 1 que designan las 
representaciones irreducibles del grupo de translaciones para la 
m%%m$ t i m m #•#míérnm 
i 1 %2+Agg I g ^ X g i s i / §
 1" . |s«#i 
donde ( X X A g| m m nuaeroe «atwpw» U i ir-om^ «e ¿>i*i-
llouin « i á oosdo I.» olíale, MhStwim m «Cl r m 
oí pro oo que eorttlen* #tt y dentro cu»* nm tupcx'floio, loo .« ( -> G^J 
v&lor** do k qu« daeimun distintas y n«-
<Kittl.v&l4fetttf»« Hay uofc i clf <m<* & t- n^uí'e t-mi ¿U¡««t y auix 
.••.. •: • , • ^ ^ « ( M k * * ) Jij) = (3,8) 
dond* tm fútímp m ^ ^ m - i S n h¡>~ ¿tido ti*.oit<i«uwt« «uu k y i» 
tátt iu lít w>nci tí© í riil<rain» 
2u «b tructuro íl^l oubjraso» i*u vootor 1 ©a 1?-. yi'twvíí 
m m do 'v^il'iaiúw «csp escrito aú&o 
'• ' ' 1 " " 11 % l O * . . 
iSfííft ' • • 
i) kyi k m ñ r*émmm rotaron• 
it) k^ «5 m W r c pe*» isoftlio» oue % y fcy 
ai-too» n ni n i w m tiempo» 
m r i ^ l t l ^ l C © ' " . -. "•••' 
I ^ K t í l / % 
m m 
Hay una buen* colección de artíoulos oon el tema general 
de dinámica de las estructura© orietalinas (14)» (17), pero un 
breve sumario será útil para las discusiones posteriores. ül 
tratamiento dado aquí ©era puramente fenomonológico, sin ijre-
tender h&oer un estudio &e las interacciones eleotrónioas» que 
son las responsables de las "oonstantos do fuerza" que originan 
la ooexión de la esfcx'uotura. Esto envolvería una discusión de -
la aproximación de Sorn-Oppenheimer, que os dada con todo detal 
lie un el libro de Bom y Huang (16). 
Para la discusión de 3.a s propiedades dinámicas del cris-
tal» lae constantes de fuerza son lae cantidades de iuiportanoia 
fundamental, tor ello so justifica plenamente su introducción 
aquí» 
8i loe atoaos de una malla oriental i na cualquiera experimen-
tan un desplazamiento u(l)c) oon respecto a eue posiciones de x 
equilibrio¡> el potenoial total (que dependo sobre todo de las 
ooordenadas dsl nuoleo y loe electrones)» oambiara en 
f = f . + j £ tt(ik) * ^  •(MUI***) vu{i*k») + •*•* 
6 K • " • • ' 
€ 
dondt 
son lae derivadas segundan de f evaluadas en la posición do equi* 
librio. ÍTo hay términos lineales en 'ú(ljt) » ya que su coeficiente 
sería '^ r? ^ '-/.S , que debe anularse en la posición de equili-
•o ' * ' 
brió i;or representar la fuerza sobre #1 átomo (lk) • 11 priiaor 
# 1 1 » : 
iteiilfsfj de 'f m una oénetente mtw í m i t m t € « qu* 
PUtótí» prescindir. c»l tolo r t t ^ w w s t m í é m i n m v m & c u t i e o b , 
• 1 i » « t intó quttfft 
eV 
Áíete lu denoMinad» «proxinacién aruánlo* y «oaduott & 
Imm lin«h\l*e é« m w i m i m t ^ pe re; loe dee¿>lt¿sy ¿Miento» 
un* «»erie de ^^épirJ^^g. oue dt/uc-n po&eor Iti» oono-
tandee de t n t f » <1^5» -¿BÍ» por ojempio, la 
oía de lu energía yotmoíal f fmjo tvattoluoidnec y ra Cotonee 
«©i «uer¿»o ttí&iste* tapone i m condicione» lu ¡sallu 
= . • ¿ :d> t i f e i w ) = o .. ( sas ) 
l U í ' k " f <b' (Muin**) »iU«k"<) fi»M§) 
gV t«Í;?> ' o • ev Vf- . 
i«¡ In lar C50«fl©if»«t©8 ít (IX,l'k*} * e© ob-
To¡ á 
tieno imaedl*tt£M«inÍ«a ln esrl ©tiricia m tm;í vtmQtrifr non reereoto 
Hl i^terínwMo úé V'^oiOionfs: 
ocnvenle-itr lntfíWucir *H>tRol6n wtfcriolal» iA6 
m n t i é s é m u <lk)* :Í>. . U k ^ k * ) fti^ c-?» uer oonsidemd&a eo~ 
«0 loe ole* en toe de Ir. a m-triwe» «« E y ^ es una. rrpreoimtftoiln 
la |»sigi#tÍR 1.» tmlli?. en uriíst-»!* con tff¡etí»sr®f? há»e I1Jc«a> 
r. « x : i ¡ u u > ' i w e l 
CKiA Mil ' • r ' • 
•eVf . 
Tectctesg fesslccs jíloi/ para esta repreeiíjtiiéió» 
fti&l satisfacen' 
< ttá i v x v $ > S .U f • s w . i & m ) : 
= i (a.is*) 
. si Haffitltóniaii© {3-.10) pásit- a ser., m t m ® m : 
ú + j.«* :<j> ' : í ^ m 
y 1» edúaolón'dé aiévM.itt'to (3. 11) 
' ' M U +'|> V = '0- _ ' . fl.SO) 
Esta ecuación caracteriza un sistema de osciladores armóni-
cos» js una solución de la forma u( t) ,/ü0 exp(-i ^ t) dará 
lugar a un problema, de -valores propio que definirá los modos nor-
males del sistema. Las frecuencias propias Tienen determinadas 
por la ecuación seculw . . . . 
• í u j * . - ^ ¡ = 0 ' • - : { $ * m 
que puede escriteirsi en términos de la %ié.trá« dinámica" 
"Va 
•y-un vector g = ecuc. • 
/ : _ • = • • • 
tmetemát él^í&ailtwifwa© ($*%&). y la ecuación de movimiento (3.20) 
% * £ h* h t ' • <»•»»> -
I t l M fS*S4§ 
WMt M i * tüi|f variue ,-§8 ( J ^ W V ) 
su© vienen &d$*MMit&« per %& tamrtoele do la «Rila. t»J© lu© 
Q - p m m i m m frmsw de?* «rit^ X» rin ao^ l&a 
teuciíA^tiíicsf iiKUiitxm^ l-apiitm d> 
uní ensate fwMlS'ñ Se la di,tedíate 
= • la.»») 
ütv.v; m H ' t v l m ^ m p m i vienen tao par lao 
:vcftaaián íp^ fs© M * » 
^ u x - m i m i m t ,'naUt le «filie (J.ÍC, fts» * ocay.a* ei-im ¿ w 
tdei^n nlialliir 
ÍM (isjt) immm mm trmttf&m^uiéfí ü# lo* áwJUuMt» 
atla&to* 
m o u 
émúa <0 «o ima mvtrlz f Ssff y. 3*y) do twoofl© ooneiíl«ríü>l« q m * 
descrito* lo pmtm&M¡s¡lSn de posiciones y rotación de v«©toros pr©-
duoid** por (slt)» vá 4 ®« parte en «ajo*, entonoos lo© ®atrio«B 
ortogonal©» 4« I® rotación, a vendrán mm ve** y «ole 
«no.» «ti ftoda ti la y «»tfmim dtfat^K&ta por lo» inflóos CUcU .;.;«to 
•»» el #1 Justar (ifc) paw » b»Jo ©porooión <ü| t)# 
9 m \ XX ^  i^ U k ¿>=0^ ^ * poro oero on todo© lo» otros ai so y. 
J«4iíáí« ae la tvtuiBlcrm&otán t»J# la operación (<¿| t) 
mm t Á m m 3o» $3 «manto* ípt.,,, (1><»1*K*} ém ta nutria» m émimm 
d®l requerimiento de que Xa energía potencial debe ser invariante 
en ambos valor y forma., "bajo tales operaciones. La energía poten» 
ai al, en la aproximación armónioa, ea una forma cuadrática -^u f u, 
y su invariancía bajo el grupo espacial de la transformación (S ¡ t) 
implioa que los coeficientes ; ( l lM 'k 1 ) deben transformarse co-
mo un tensor de segundo grado. Bajo (ijt) 
y ya él tévi&x «oluana U »uéáe ser considerado arbitrario 
Así» li l i ! posioi©satis y a w 
A fin de llevar a cabo la roduooión del tensor de lae cons-
tantes de f&eraa, es necasario considerar el subgrupo x de ope-
• • • ¿ • , - ' • • - : ' • 1 ' • '' ' - • ' & " ' ' v 
raoiones que (1) dejan al cristal invariante, y {2} deja el par 
de lugares (ljk-j)- y {lokg) invariantes. Para las operaciones 
(S(i)6 $ ee obtiene la siguiente intarsel&oión entro los ele-
Eistas oondioionee serán las qui utili«á¥<ttas más .adelante, 
ouandt queramos siraplifioar la forma téaétffcl las matrices a 
emplear en los modelo® de Born-von Kármán y d«. ion-rigido del 
® m m o» 
JA éftenainaoioii de las fretutaoiai fropias át la. eouaoián 
«culs» 
4«t | = O • 
11 «ra <93Bf;ia<d la tilagromllit&aláti de la matriz 11 * d« orden Rríí 3ra» 
e l u m ct< ta t « o r l a &m tfnspst» 1.1 mm u m & m m í é m ^ t t i 
T € , ¿ u m í S n fdtitm teta!. soluciona 
C-.ro) «i i®usai rífenle t^ te-l 
> ••• •. ' 1 ' ••• • Wltfc* 
» $ , r $ l l t í m G l é n mmttíi tim^m 4® les ^ m * 
¿•¿fe glx ¿i'Hti&m át us w¿i»U»& ffüfiXcfe tritoftltoraturc* gwttc-r*» 
fe' i*»* tw** MMitiMjUac® irj'tdaoi'fclei, ^sr^o tl:/¡ft#áft 
íUúIso ftiuWii» Amv wrm íjr^po &* »imetrte 
m «4 mr-.stnú- aslet^l* tiU4» **nU«ii* asft fíi^fe iawtrlaut» 
usgés los x*m%ÜÍ.-Í>Ü fe^ «U la. imll»* 
Va?:i£í» m. í'Beti'iag.if ¡riostra por <>X a las 
oosuv^iiuí^oir,^ &<i> «lr< 'títumlmimnl, unieren te» Cono 
«m<*«i0.o» (!*'>}• £ci)» lfta¡ del gft&f* «&••» 
I I , ¿ í t í .yu?. yuxw; l.v a^Jlm» (l[¿i)» t&ete* 
r t ü dv fi-r.rm («jí (¿SUf^)* X#f¡> vootarí?» ée 
ssiiiu ¡fe ?i4ffi«m éefíni(i0$ ^ f p le ved****»» tías* 
w¡m<3Qmm&m <J* e*t* %tt¿ }«* i?ef;'Hí Ivé *<8ta*» 
éútí raptes «Je im elctuo» t i ^ o w l « o í ¡ M - n i e » 
an, fegci te.oiowcí; í ú m í l B m t i t, omi?.*» nuestro «ct©« 
feWiadOfe »«:£??2 leí" ÍUKSfcOfc» JF «1 E el 
ñ i t l w m fltt-ím rsinr-ciítíiíte?/ U* catiífeUiul 4a 
*s&i# fmfe^ .'.átlflí.. áí? ISÍ. U^'jmimwiPMdáíí útt ity&vím$ * 
!«<§•& mímíkh e.l imnto á® vi uta de teari^ de «rupest 
m m m * rVty&aetSn e^ sp<> .V;» r^eetai^oioue» ©fi.r&siiíilfeift» JWMP 
ti, mmirn* St» is. m la <i« imtk» 
f i a r U m é t í #1 ©feet® oo ver*la2mathU- el ¿¿ t^^ too* 
ñiitm ' '<\0 pura el os ir i. a |-fe'4'4*í r;«;tf y t í lí; C<í..í¿,'ííqr meeu-
lar (5.30) a una forma de bloques en que loe subesp&cios orto-
gonales designados por los diferentes valores de k, están sepa-
rados. Esta reducción en bloques simplifica notoriamente el pro 
blema de los valores propios* ya que sex'á necesario diagonali-
sar una matria 3 r 3 r en cada uno de los subespaoios designados 
por los l\f diferentes vectores k en la primera nona de ]Jrillouin« 
DeflnéJfios el operador do proycooión 
donde 'J?^  es un operador unitario que tranalada cada punto de la 
malla im v«¡ctor R^» JCn la representación da Malla del cristal» 
5L- puede definirse por las relaciones i* 
PL |lKoi> = . | 1+ 1, fe 
rf« fy fjí 
1>2 ~ 1>1 +• % 
T**l m ^ _ m *r ' "Sí «*T — * •••T wU JU —A» 
l<;es fácil demostrar cji;.e los operadores Fj~: satisfacen lat 
rtgl&s usuales de los cper&dcrés de proyección» 
= *%si»'
9Í>S (3.33a). 
t f + = ..(3.33C).. 
I»a relación (S.31) puéd© ser invértida». tasando (3.7) 
mf ftm 
y 1» ámmmwí^iQién á«l «nitoio % « uní* i t » 
de proyeaatftim «sírt»?© Job «v&tiHH'&oioa ©¿'toton^Iefc ±> 
kt. vt*,Xot pro i te rl« Sfv. t» el mtbor.t>aaio k w m ¡ p y . 
smede *x¿»»«Nxáo eow© %„ % - ->» 3,n 
áe é w l w ^ t . ' 
^ 1 5W " ^ 
H s- V 
fctcme á ^ í l f h h úv 
VrÑ». e 
ewjiíirki wateres* ra «sm?!©!**» 
S * . » í i> = s w s ^ 
imí ^mm ws© *?<? íoí? n r t ü ^ m l m í M m é m i i t i 
?Tf jífef de e^ r- í/dri: cfttío i-ei «si el® 
«^tat^m®;?.*» j >4. C&<¡fc&r ífo fnp^ wCikJUk) £»* 
^ i t i - É ^ i ^ i s t v ' €0 ^tsfiíiiitíH a f i n « t e r 
1?» mt.mZ M ae Id 
áit?^ « 4* le ri^ilo í-s.jS' tt^ 'k 0 , f \ ) m r ««pr*» 
c-túo tef?"' tíez-'^wts ccíiío 
f,, » Tv1 = y íf%r/') 
f ate ec ^-«tlr^ tn/ti'.' te 
i ríí n-try;: ^mV-Ur n rsr IV í 
1 * 
Multiplicando esta última expresión por esp(ik.RL) 
mando sobre todos los puntos St dé la malla, se obtiene 
s B l f (3»41) 
y d« (3.5S&) y (3«33b) qui 
B D fcg ( 3« 42) 
yt 
Á&í pues* '0 puede descomponerse! también en niaan. de proyeccio-
nes sobre los N subespacios ortogonales, diferentes y ele dimen* 
sión 3r x 3r designados por el yeotor de onda k. La ecuación (3« 
42) pasa a ser 
» « - TJlk,*¿>». Jklfcfc») I (3.4S) 
se te definido 
| w ) » <ktfc AI B i k« tk . , (8.44) 
B, „ (klkk*)' es la transióruada de. JPoweier dé' la watri? -dinámica» 
' - ' . . . . . . 
(5|kk ,) = Zl «^(-ik.tRjjp-.R^fn»))» (Ik.tl'k») . (3.45) 
\ w ! 
Estas ecuaciones han mostrado que 1) tiene estados propios j k , . 
que pueden designarse por la cantidad de m o v i m i e n t o k* La re-
ducoión de 13 a f o raía de bloque hace posible faofcorisar la ecua-
ción ee'eul&x» 
áet f l - « Jg - j = T I d*t ! l * ü j * O. <É*46) 
Hay también operaciones de simetria rotacional para D y 
podría discutirse una caracterización de lo© estados ;k, •• J ©n 
términos de las representaciones del grupo espacial total» alisto 
llevaría consigo una consideración del grupo del vector k, 
que consiste de todas las operaciones que mantienen invariante 
a k. Ho necesitamos introducirnos mas en este terreno, que lio-
m m m í m u m m m x ü ^ i í M m m M m & h i t « f ^ í l m l m * ¿a 3 o neo*» 
«i tamo» !p4#«y mmi&w -^m» i c a c t o woto? ¿«a oatfu "k, «1 ijubet» 
Voclo d« 1 m tít é í m m r M ñ ? r y loe «otv^oe? propio© 3J ,titilen 
aex* p w II/?/, &»««*«* ka o, flí\ií>o 
pHBfc A «1 I>mr,\ttí|4 tío lu el?.»?* éiil oritfcl* 
¿m*« «as, 'mm f-^Uúlr-.d* 6* S.f»#i pr^fti. 
y «ucí xfy-xriiüntvaiPMfi* p'múm y*r**r4*m$.fi< rl áts 
n m t & j (f-f;) • gong* lar* hftow »w*r» t-f-Ti? tana* 
ta^mife áí^mmi-Sn m ftMtrt tim t / ^ i m n r m 
rc'lfe.oiom-4* mm tí^WJa* 
¿leí ?tt##» les? v<< otsrer twmw eti c^u tir» lo» M éífmtm*» 
toe y ortopondep <*ubw¿+*ola* k «« w«et»rcr i-.n-.u 2iw*> ..«o 
áÍ€«af!Ílr4íR 1® nMtrix cUoMr! ^d^-mcAvt4 
— «I ' 
l» <=?> 
• " * * •• ' ' " 
Í\»ui é m l m «ciw ewa© proiiww ios M m n m $ u m eet&i 
car<M»te*is«t*e# oan m,»Ucea wav¿-'.¿vut« 1 y «si áwtitt 4* 
m .mi tlrKíittoe «te Xas» (Jt <r> |I«4*«mmí 
A't l l ^ X l c r l ÍIMÉtl'. 
y 
y^ilw.m» t>&úm 'J/? ^iintíSn tii can,junto ele vmtmt'&a 
x<¿m l k , r > y rte v^cto*-*» lfc»kT-> «úrea turnea ta 
anteriormente (y que también oubren el eubespaoio k) . Si usamos 
{3» 36) » -
r / w d <k 1 i o) lfek<y> • '('»* él) 
' M . . . . . . . . . 
áoa4t h«mo# definid® 
w'^ (*lS<y)«<k#k<* |k<r> (3.58) 
Las cantidades k vr ,¡ (k I k ) representan los coeficientes que • 
permiten oonstruir a los estados propios j k-V oomo ána oombina-
oiln lineal áé Ikíkoiy m ti subespaélo , 1 . J>« (§„S1) 
/. , D I S (3.63) 
Muliij>li«a»d# pfrr a la izquierda y usando las definíoio-
nes (#.»#*) y (3.$t) . • éMmmm 
X. . (i i kk») vfl(k* l * * ) * o,?, v * ) íSé 64) 
li'fi 1-» I , 81 . . . : ^ , ^ 
®m&mimm (S.S6)»(&*48|.y .(*«49) .pueden usara.t pa^a..obteneri 
K . . 
E lk<y) = l . W ' .(3,66) 
. • : • ' . . 
%gfk¡»<r) cuí^OtM k<r) (3.57) 
Todo lo que queda es determinar las propiedades de la trans-
formación entre los vectores base |Ik<j.> en la representación de 
puntos de la malla cristalina y los vectores base lk )> en la re 
presentación del espacio de cantidades de movimientoi 
I i; = | a K 7 > *; UP) 
Is, ta f^t.l.lt) t: \ »>>. <*.">{,> ¡ cu., 
t# í . %mvét> .ut r>c j'fvO^  
v tK 'A I l.T>= \ * * I W'J I = -' V uk* 11 <y> C-Vi:- j 
\T»k*l " r> S ' H - \ iM K 11 15'. 
oov o í'uucí "V í¿, <'>uv \ 2 •/. 11; ^y „ i-c. 
< 1.KA 1 1 cr> s m ^ cü u ) v { ia 1 r -J) 1 
' ^ iw-í /hnt 'e ' l .-Mjiímgi ' e i^.-'f 3«, c •> >Jú>¡ .rtsJ-v atr-xvu.'» L 
r:uitris.iá: 1 t¿t?» ,, u^ cUíiu " i^c».f r ¡Í»K í^j aa ^-«¿usta <; v ^í&afco-
wu ik'.í'i^cr, ir ':» íXíik- i c-ntsv 'Ic-í.' v'MíWrfcs t-'^ 'u 
= vJÍKltor) |k<T> C V ^ O 
15 ' > « ¿ I 13: ii,|K o»| ilKd> n| 
: p í inMítii 1" " r-,í tí- ni•ío'r-.vw ,'ti Iíuí'J/ 
U a i f • J .V: 4a 'Hit^i-e1' . ni;o |l K A> <U: :L I e^ rfcr-í nt< cV-li yt 0 
;-íutf/„>f, úi K- VK' ¡vr ^ 5 ?r>t- < jt o e; 
i i- ' / <4t? iU'í, ll i "BifL' , i r / y i t ; t ' ;,r y wíüH.u ,J,; Se, Vt.« 
í'.c ' '» tr.'í) >;•*? .1* 1 i'ííí'U.*'J.y-'7I - >i<# 
™ - < - .''ív » 1 "t- ? ¿ ' 'TÍ f ' p,k} 
cantidades de mmímimt®» 
ft(kcr)= <£<r| q w , x ( k ! í ^ .(*•«*) 
Vn •  _ . 
Hay que haoer constar que hemos definido Q, = Ms u» a© • 
forma que MQ- lf| u ,(1k) . Haciendo uso de la relación in-
•ersa, (S.fiSa) , es posible expresar los desplazamientos « ,{!;,) 
en términos de las ooordenadas del modo normal de los fonones 
Q(k<s)i 
* ¿ u ) m S i ^ S •  w<* M * * - ) • •• ; 
si tomaauos el lelemente «atricial <k<si- á© la ecuación 
tricial de movimiento (3.26)t obtenemos inmediatamente las ecua-
ciones familiares del oscilador armónico para las cooredenadas 
<d* les «©dos nftflfeftlft» les fonoaes. . 
. "4 ($<r) + . ooí ( k c ) = O ' ' (3.66) 
te <3 
tas m u m & m m (3*61) y (3.62? serán muy folio* m nuostri 
trabajo para facilitar la, transformación al espacio de las can-
tidades de aofimiento. 
Ya qtté son loe modos optioos de gran longitud de onda del 
cris tal i¡ los que son importantes en la dispersión de la luz* dis-
outivoúoü las simttrias de los nodo» p «m 1 = 0. 
• 51-
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MODOS WWiMMQ BB rXBBM.lQl Mm, m á M * _ 
M ^ i a S s a t e a M E . • • • • • • •; 
Para el estudio de los modos de vibración normales d© 
M ^ ' ' ' ' . . . 
un cristal» el método más direoto es el de aplicación de la 
Teoría de Grupos. Su empleo resuelve inmediatamente el pro-
blema de la clasificación de sus términos electrónicos, esto 
es» de los niveles de energía para una situoión dada de los 
núaleos. Dichos niveles se clasifican da acuerdo con las re-
presentaciones irreducibles del grupo de simetría puntual co-
rrespondiente a la configuración de los núo 1 eos. Hay que pre-
oisar» sin embargo, que la clasificación a ai obtenida perte-
nece» 'únicamente a la configuración estable de leo núcleos» 
ya que, en general, dicha simetría será destruida cuando se 
desplacen los mi sino s. Toda nuestra discusión se referirá a 
este caso» esto es, a las situaciones en que los deeplazamien-
tes de los núbleos, de existir, sean de pequeña amplitud. íJs-
to está de acuerdo con la aproximación armónica que hemos to-
mado desde un principio. Si las vibraciones llegaran a ser de 
tal magnitud que sus desplazamientos di eran lugar a tener que 
considerar efectoo aHarmónicos» todo lo que sigue, y en gene-
ral el estudio hecho, dejaría de aor aplioajíble. 
Un ectudio detallado do la teoría que eurpl©aremos, pue-
de varee en los textos especializados (23)-(25). En los apar-
tado rj siguientes, en la aplicación » 1& estructura dol cris-
tal de cuarzo, daremos un "breve resumen ele la misma. 
A m m t m de «¿tt«t*í& del « $ m t m i m m m mi * 
terciarlo heliooiüal* rmnat al &me fcaeal y oue# mm hero» 
viato» j>a*a el mitmi m lo .í'lr*» ?'» y tm ©Je binario & tr*?.« 
• I » do ©ais, átomo de míe eort* al ©Je terciAri© 9?to$«»iK&» 
«acete» la ©¿lula neiicié tiene m í un de simetría el » 
oonoidoJai^e, de rewjnSo can Mrwtr» ú p m m i m m ¿den-
IMaci* te» deeplaEt^i cnto© de tranfcleei^n titen la ti&llíw 
la talslü de eüu-.ut-;>ver<t <?! vierte <w lc¿ wf 
?fstj!.a C » un muro tro ea»o t átono© en ií% célula 
unidad* m t » t m R7 no anal «t de r*> la V» 
teuenoe loe ««p.etssc» pwm, I& i1^ » cUtuenuiÓn üf 
oetenida ae:«o i? vecrlm^» ^ « y ^ y % 
© mm de los ¿tome «© U4 y o (i ¿»9) • 
rcplft %to» iu "«c twtfc.** c ^ r n l a m m I m 
re© m fe m 0 r e m n t ' M i í S ñ m$ 
m 
oue m tmmfmr/mn m\ M a m wlsft&s ep emolimos? de ti»®» 
tole-, de leí unX&tale o, m («teAtra capa* del orí«tal* 
14) Ciade, rtii® «e tyan^fos:^ en «lia taiwm mmtrt* 
fcuye con ¿fl m @ { P m r á ® t m de P m $ úofjd« + «8 
m rotaoione» í>r©í>iae y • par» rotaetone* » m 
•tita éé la »»tft*l§r H ee gá»*»» 4* « a l ^ i t » la «ttt*«i4a* 
'lis© te&Is de las t®tt%Mlt«Ét«i*§ fü Wtá» ooordenada a |#u -
de * * <Uf trentes en lo f* 
•••1 e z r r . c t e r í1 r purde w detioo^ac^to ya f »« • 
dimite lov; * altsp <?^ tr.'-ndard do lo teoriu fíe 
m i j u l 
fatíM de auraete?** del gmpQ D s* 
% $ tf% m P . 
% 1 1 t 
1 • I •31 
1 t »x i («A**- ol^; / («Uz > ©1**) 
« u s é 
Tübl* do e:\raeterew del 
a s m ¿ 
•«fmtmé spsssi 
1 1 % 1 1 
1 I I •l 
I .1 1 
I i 1 
i i . 0 # 




¿tvsUfioooián; edítete *«!:# 2»* •• f m m n \ n m m m m 
XXUUt(Wt 
.Si 
l>or ninsún ¿toa* £«*tt»ft«9# «ti *» «i»» 
m -O 
«eiUüst© Cg» ai» s-oS© ¿íto-a» p«r«Mui*ó* 
w r t l ^ ^ • • 
« H s * $ 
tt^ss^WV a § 
en términos de Xa representación irreducible Dg. SI número de 
veces que «na representación irreducible d actas»* ocurre» vie-
ne fot . • 
donde b es el orden del grupo. (SI método descrito aquí está 
basado en el trabajo original de ¥igner (26), que fué el pri-
mero en discutir los modos normales de los sistemas simétricos) 
Se obtiene asís 
Tres di estoé modos afe refieren a translaciones y como 
estas se transforman según x9 y» z, M e acuerdo con la tabla I I I , 
la represento clon "FT (Tí translación), »« rwduoc a 
La representación correspondiente a los 24 modos normales de 
vibración* *i«n* .da#& .puéif pot 
T v a T a - T j a 4 Á ^ 4 Ag + 81 • (4.4) 
Las especies no ¿©generadas A-^» totalmente simétricas, son 
activas en Paman e inactivas en el infrarrojo (23)«(24)» Las no 
degeneradas Ap, son inactivas en Raman y activas en el infrarro-
jo para el rayo extraordinario. Las ocho doblemente degeneradas 
E, 60n activas en ambon, Raman e infrarrojo (para el rayo ordi-
nario) . Estas vibraciones corresponden a vibraciones del cuarzo 
con la periodicidad de la malla, y son las denomibadas vibracio-
Mmé trof¡ w ' ^ lo* fttótf<ui¡ 
t¿«»t* 
*ti&r.ontQe ée ® m m r í u d«l t í m a> * • * » • « § # » 
victo aaterttmioutot un ¿ja ám orden mrtnil o.l planu.» 
b: c-iil ul I c n t . ^ i Q úa,'1 i ) í áo& toroi-.ricm y ttag 
Miñ&fl&t «n ip-tm'.? or ol r.vfcMriüri uno btns * £o 
& trfevégt tíe gP.Cñ, o M w m vlliolo» y türMl-?J Vínurio# u 
éíí m^v a #© o:iíf.ono, c-finteloc- ©a 
interior* ólliiM nalifetl tiene a«í «ti trape ée eicje-
trl®. « m ¿tiea** de i 4 en í T y U* O «n 
talila «imótefvVt r¡."r-;> viono rru&»o» w le. iauaimlr, tn 1c. ú1©,» 
l<Xfc 3'» Í.ís íwm- fc et»ü e« liir.ü iíwíí el tivo i * e© ato» 
ti- no 3,n «iruií títe vcv 
T ^ = % + Sl% + + ÍSg¡ +• + 
= i v T f = á 4 «. m % * s?% «• « a g + 4 % + 
lím m f a n Ai y T-v '¿«KJ i x - M w p os lar KÍ;SC ^ «ta 
a^ t4Tdr"- 4)1 pr. •"ro./.-í Afrt' 'íí, wfii,* . 1 rol*»» ti«anu<»f (I ti YO® 
m y «« «t-«3rt%ru?' *r>a* lew vttm>©iíi*i«r. d«l 
tii>o í* *ott prohibí íter m m í m s «teetoru 
te. ""oü «guta?* fiftrti t m tm ipiaxTOe tipo t y _ 
• Sf* 
GORHÍSLÁCLOÍÍ K J T O 5 LOS SGBOC 
m n m M Z Q B . <* ¥ I







8 S 4 
4 % • 
La® e m m í m A©, li y Bg t fea «ido llaxaa-
áae A»Bf0 y D, reep«c tlv, ¡morite, por vario» ©g 
torea. i-íuentra notación oiguo a H e r z b & r t t ( x i ) 
-38-
• «Éfltilt f .. , . 
Oonao hcmoft visto *nteriormwate, la det«»5lnfc0¿¿ri de 
frecuencias, Rodos y ooordeimd©»» normales» ficpen,?* d« 1& so» 
t m í é n de 1?¿ eou&oiita m t e (?•&))» íepún reren»*» sste eoua» 
§JJfj puedo per ffeotoyiictMia si m W^ .m un» adecuada *l#ccl<Su de 
cour^jetm^ce. ello* ©#i foimrla unan «§»bifmtt#«t 
líneta cíe trntipuae» talas la átete comb*rwc ila i • 
ceordenada au«VR) • pertenecí» a mm de Iiit capéeles de aiamUtÍM 
del grapo puntual de la «etruoturfc entero» estudíanüo* La 
denostrool^n d* con di oh» «leociiSn nueva» ooarití<madu© • • 
Itfts 1& f*otori*aeián» puede verse en los textos tg^setelifefe* 
do» • un breve r«ts»©tj de In cuul se da en el ¿cene* ¡Loe 
Un arepuraen pue '^o mi* el siguiente» 
Si so u«cm cocrtfenwcta* riraltric&r,» 1* ecueoián sfeculur 
faotorignrl. d factorce ipaule* fum méu une l&e espe-
cie» rt8) (representación irreducible) f uo ocurren en 1» *©tru©~ 
tura de lo. representación formüu por 1* «corden^s . .ftf. i¿m<íQ 
un factor dtuío* ec «3 t<5«»era tí© *ita(tr¿e*» quo 
«¿«recen en «1 sil esc» esto es» el »«tac>rd h determinado m (¿»-!) 
fie de 1 Im&r u ln prá^tie» I© faotorisraenón de te e ente-
ció» secular» e» n m m & H e * pri»ero construir las 
iisiétriw* 
íwy verlo* tirar de- mifrámtm^m ti métiicuii. divi-
dirse» «t ¿enere!» en t^rnpmi m m s 4 m » . r h m sáisltrléi-s Inter» 
«tus y aoortfemt<ta» fteltrieiif» L*« primeras «onsieten» 
e n ®owUmmUnm tmrnmu, esta ,ÍI:» eaa-
Mos e-a las distancias interatómoas y ángulos de la. molécula, 
las externas no son sino combinaciones de las coordenadas de los 
desplazamientos ©artesianos. Debido prinoipalmente al plantean» 
miento inicial de nuestro problema y a que la matriz original, 
la matriz dinámica, lia sido oaloulada para las coordenadas? ex* 
ternae del sistema, haremos uso del segundo tipo. 
Las reglas generales a que debemos atenernos en su forma-
ción pueden ser resumidas como sigue (de nuevo hacemos ref erenén-
oia a la literatura especializada para una raae amplia exposición 
d# lae -mímmít " _ • • 
i)Coordenadas no degeneradas. 
Las coordenadas simétricas no degeneradas pueden ser fá-
cilmente escritas por medio de una regla (23) que relaciona los 
caracteres X f para una determinada especie. La ecuación que no a 
laé da est 
U r X ¿ R * ' ' • " '• ' Cf5.1); = ' " 
' ' . R : 
donde RS ee la coordenada en que se transforma S aediante la a 
operación R. La suma ha de tomarse solamente sobre aquellas ope-
raciones K necesarias para generar todas las S¿ aunque puede ob-
tenerse un resultado correcto si se emplean todas las operaciones 
del grupo« S$ un factor de normalización. 
ii) Regla modificada para casos degenerados. Orientación. 
Una regla similar & la anterior permite la construcción cié 
coordenadas simétricas degeneradas. En los casos cié degeneración,, 
tendremos pares o tripletos de coordenadas simétricas de la mis-
ma especie y del miera© conjunto extorno, pero ya que los diferen-
tes oomponenetes degeneradas» dan lugar a factores idéntlooa d#l 
é^wmAmmtñ eeejlor A y (33)) f e« ooneié 
¿ere* i m i » ve^re*entente d» wtek ©onjunto é*$m<m>úsi, m 
el m m de n m bey* varios oonjuntoe de coordenada© érntei»® que 
eo&tribuyea • Ia tuis» #*$eeie ¿efttitettMfe» «ene ev tttte*tyK> m « f 
oue haeer la smaifio&eiáft úm Ife regla anterior » *m® todo» 
loe conjunto© de aoordemuáee hcn de <a*t»r Iruelweote orientados* 
¿¿•ta orSentitoién ti en* el «ilútente <*ipniíio?*clo> la combinación 
linee! i » «e escocerse <ie fora» «ue exhiba. loe isie* 
as» prepttóaiég de eitaetrie f>ue «i « usado i » » te gfeiwmelJta del 
prltser conjunto* íft* gesto» muí 1« i « # l t i i l l « » w w 
i» {£$) # 
J m f m obtenida* 1»» diferente© coordenadas simé tricas 
•a cede. especie» nueda unioimeotü le eUi^o. fl«&l a* eu 
tuill&aoián» A ero puede toeerse fácilmente mediante loe 
« I á * i ® » » t « n t f ü m m m m m m m M m * 
o , i'ooi'dpn'ii] if! niét"'icis el ( iv-nOí „ 
Puede verse fácilmente, ..5 que las coordeJiadas simé-
tricas cnie nos aparecerán., estarán divididas en cuatro grupos. Por 
una parte5 los diferentes conjuntos de átomos (oxígenos y silicios) 
pueden ser tratados de forma separada, ya que ninguna operación de 
simetría los mezclará. Además, las coordenadas z están también pereí 
feetamente separadas de las x e j 9 con lo que en total obtenemos 
los cuatro grupos a que hemos hecho mención antes. 
No vamos a, especificar aquí todas y cada una de las tablas 
usadas en la obtención de las coordenadas simétricas, Unicamente 
tomaremos un ejemplo de cada conjunto y los demás se harían de idén-
tica forma® 
ilsí, tomando como primera coordeiiada S = z^, obtenemos 3.a 
Tabla VII® Haciendo uso ahora de (5 .1 ) , se llega a 
Tomando ahora como 8 la y se obtiene, la, Tabla VII y las 
siguientes coordenadas simétricas? 
S, (A,) = 0 
S ^ ( A 2 ) = ( v - Z 2+* 3)/\/3 
S^ (tí) = (2za - (z 2+ z 3 ) ) / f ? 
1 
3 
S z (A]_) = ((z4-zg)-(z5-a8) + (z6-z7¡))/)(r 
4 
S (A2) = ( f ^ f c i =4,9 i 1 
s m k j z z z 
-1 ,«3. X ( H ) XC/Vl X t M 
s I 0 X 1 i 
© I i i 1 -i 






Igual se haría para las demás cooredenadas. Como «Jtíapl©» 
iremos algunas de las obtenidas. 





) = o 
SjjwfS) =: 4= M % < - ^ (y2-y3)) 
SU* 
¿ ± ((*4 + ) + Xg) -i<*6 
' • "fe . ., rr . . . . 
• '4 ' , ' ts. .• 
r j + u - i r . 
+ Hmgi-Xg) ~ Í ¥ 6 ' t ¿ ) ) 
Como ya hemos dichos idéntico método se seguiría para la 
obtención de las demás coordenadas simétricas. Mo •vamos a deta-
llar todo el camino seguido, ya que, aparte de considerablemente 
largo9 no aportaría ningún detalla nuevo• Solo se darán pues los 
resultados íinalec. 
Para el conjunto de modos con simetría ñus como ya se 
ha dicho anteriormente, son cuatro, hay consecuentemente otras 
cuatro coordenadas simétricas. Las obtenidas son las de-talladas 
en la TablaVJ]i. En ella puede verse que debido a lae propieda-
des enteramente análogas do los oon.juntos de coordenadas exter-
• .. T S M ^ ^ v m . 






+ f 4 (Sft V - ( x ^ * ? ) ) ) 
% 
'4. 
t m t*|#yj« 1 = 1*3} y («jtyjl J = 4tt)« 1 » eüorUe&r d&e 
tete» y O * 1 «<m sltaitara» y* *e i»«hot po<Jrí& *&!>«?«« 
teoido ef 1 4o m $ mm »ol© t » w 1©« «o*» 
H#tt 
% * (*4 + ; % -> 
y m i f m m m m ^ue «uta m m t m i í m m m m l ^ ^ m m * 
te pay». todo» loe codee de tes diferentes &imatri&B* 
nue todee t m múom mm orteeonule* 4o 
foro* dir«ota entre el» ¿etc re*ültüdo# obtenido oowo ya 6* 
úicho anuí dlrectmente* m ocurra en fiswtó» ^orwalmente oon» 
w l s á fueron limsü&^nte ln¿c#enáleatee9 pero a© 
lee «Ya Teret«oií «ta I© nu<? ¿*«um> «11 loe otro» 
ou.tt proóede m m e m m m recurrir ni «ttaxfo ortc^o*»* 
iltetól» Ssilftit tam m t á lo tn^rnafc. 
¿•ara lee m m » €# *¿»et*fa Ag» ya hetao» fleto que ¿tíbid» 
a hay cinco de «&t* tipo» !» !»#»« ¡ <le tener «inoo euentana» 
da® a imétri <*©•*• reeui ud* ¿¿nal i® #1 ííoetrade en la *«rtjiM IX 
i^&m aquí «onriene >t»o«r urm* cernía ¡ue indi espione* 4® ola» han 
nbfceniáa». £»* t r w primeraa fueron calouladao d* 1» fon&a 
directo oue y» «e ha inri loado «n p¿rv»füe anteriora»* -ere 1»» 
é»t l l t l » i m * M u «fetati,*»» il»#*tüi irnmm4 
% i ^ U + s § + ggl 
V«ümi «t®» combata» «a awvtoiaatse m I m ¿ i m a m ét ®l» 
én i«l p r l ^ r y fie <1 <0 el «secundo» ¿>9<ba& ',»Í6»la» 
#s»# m otwt.ro de del 
J á S h L S J L . " ' 
Coordenadas eiwátrioae de los modos Ag» 
MODOS OPTICOS 
' sf 2 ' 
Ao 
•"al 
- { (yg ,, yf,) - (yfí ,, y?) ) ) 
sAs % , (y4 + yg) - M (y*, + y8) + Cyg • sy)) -
- ( (xf)-xg) 4. - X^))) 
s
A 2 
3 ( X «i - ^ «4 > i J~4,9 
•••••• MODO ACUSTICO 
- . . i - 1 . 0 • 
-Al-
isto nos es conveniente» ya que significa una meaola de modos 
acústicos y ópticos* Y debido a las propiedades de loe modos acua-
ti ooe, que darán frecuenoia o ero para el caso de '£ O» es aconse-
jable aislarlos para facilidades de cáloulo. Y ello se consigue 
tomando una oomMnaoión lineal de el lo ¡3. Tomando simplemente la 
cuma» obtenemos un modo totalmente acúetioo. Y tomando la dife-
rencia» uno totalmente óptico. Esto es lo que m ba hecho. Y ha 
dado loe resultados que pueden Terse en la Tabla ) x . I>ae nue-
vas coordenadas simétricas reúnen además la característica de 
lín poco más complicado es ahora el cálculo de las ooorde-
nadas simétricas para loe modo» de simetría E. Ya hemos dicho 
en ii) de 5*1» que para los casos de modos degenerados hay que 
toma» combinaciones lineales de las coordenadas carteáianae» pro-
piamente orientadas. Esto es» si partimos de una coordenada cual-
quiera para la construcción de la primera coordenada simétrica 
del conjunto, todas las demás han de tener exactamente las mis-
m a propiedades simétricas que la primera» con respectó a un 
aubgrupo determinado. 
A 01 puea» si par tiraos, poi ejemplo de la oo ordenada z^t 7 
tomamos gomo eubgrupo partículas el 0g» compuesto de las opera-
ciones E y Cs con respecto al ¿tomo 1» debido a que por Cg pe-
sa a -js^ » esto es» es antieimétrioo con respecto al aubgrupo» to-
das las coordenadas externas que tómame8 (o combinaciones linea-
les de ellas)» han de tener igual propiedad. Las combinaciones 
poáffliéfi írnrn eeit asís 
+ Y é % " . . . 
? ' I #6 * % ' 
Í4 + j JSg +. $ 8 , i «g ,+ . , 
de las que se obtienen las coordenadas simétricas (antisimétrie 
cae), que pueden Terse en la Tabla X! • 
11 oonjunto de cooredenada© m í calculado, es ©1 que oon 
más propiedad podría llamarse antisimétrica (como hemos hecho), • 
con respecto al aubgrupo 3 g f ya que al aplicarle, todas las coor-
denadas tomada© cambian de signo. 11 complementario oon él habrá 
de ser simétrico, y podremoe tomar como coor©denada base la x^» 
que p«manee© como x^» las otras oooredanadas que podremos tomar 
$0b mí$ • ' 
!• aeg + x 3 i jrg - w § \ 
% - «5 V % - f' - «g | 80 % 
*4 * +• % 1 x 6 + % 
y4 w yg y 5 - y 8 r » y 7 
y cen 
íi 5.11» is .ee'ebtíene «1 oonj'trato de coordinadas «métricas que 
puede veree- en la t á p a Tabla X ' * 









,f M r ^ M ta-ar*) +> (y6-yv))> 
| im$ «- ' ^ i • ( * 4 + j ^ ) v + ttf 11, 
'imwÚBmém sámlltlta» «5® loo m é m li* 
m m m m m m 
m Í « I # 8 
Q & m é t m ú m mtí&ímé%»lm$} d# Id© msém M 
/a» J-
< 5 
4 = 1® 
J^AV-i vil | 















f i ¿ * | i = • I s 4#i 
? 
8 
auaLsaas L * 
M m , ©i qw-tp'q ti¿o ^ * *¡X néiQüü 0cga¿do « • m m § í é M m m % % 
«l ni «oso «fu» pti* ©1 c\ # Ja ánien diferencia eetriba en tm 
rente simetría del erietc»3# \me fallí ere y aqaí % # itoo» «jen» 
vao» Í#®X tul- m mmtm^iñ nX&Ltmv ú* l&e 
tabla* n U í á & M m jmra lm oUtenoíén a© luí: oooréén&d»» oiwéfcrieao» 
dámteMi m m n t Á m x m i é n tr>i -x-mvtlia&o» te U / l u z * 
t m 4 m ú m m s w a$0p&im&6lk lo b^» eé obtiene SeO,!* Ail • 
*l % «9 Á-Ul) ¿d% ) A,f%J 
1 1 1 . X i 1 " ' « • i 
§®# i I a 1 • « i ' i '^ * 1 
i % . a i i i i . i 
fg I 1 I • »s 8 
S0| *1 t i " y # 
«a «i l ' " ' ' 1 9 o 
HnJí32) = 0 
X^ ooaa novedades se verían del despliegue de todas las 
tablas calculadas. De ellas se obtienen las coordenadas simétri-
cas que pueden versé en las Tablas XEII-XVIII. 
De ellas puede eacaree una eonolusioa importantísima? que 
son exactamente las nisims que se bubian obtenido g»r& el cuar-
ao tipo \ . La diferencia estriba en su diferente repartición. 
Pero esta repartición oBtá total»ente de acuerdo oon la equiva-
témela entre los rao dos de uno y otro tipo de simetría que hemos 
victo antes. Los resultados as tan pues de acuerdo oon la teoría. 




&>9*á«Mtd£* «¿«¿irlo»* % | • fi 1 
• M f | = % t 
4 1 5 | % I 
Qm^Témp'újtíí aíailtrififet^  <¿o ¿ca uOito? ( | 
, TABLA X n ^ 
Coordenadas simétricas de los modos Bg ( ) 
í f 
A 
' M ( s 4 - 3 g ) ^ ÍS5«z8)-+ (a6 - %)) " 
S s | f <ar«*; 
Coordenadas simétricas» de loo modos { p. ) 
I1QD0 ACUSTICO 
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Capítulo VI 
, MODELOS m JTOEREA PARA M>. QttAftgQ. * 
6 ?1 Introducción 
Diferente» tipos de modelos de fuerza puedes ser tomado», 
ornando de estudiar un determinado cristal se trate® Bajo un pun-
to de vista féeico interesará, desde un principio, en el que, 
dando un mayor número de concordancias con la experimentación, 
menos parámetros hkjn de ser introducidor. Todo refinamiento 
que intente hacerse en un determinado modelo, llevará consigo la 
introducción de un jAayor número de parámetros a ajustar. Mien-
tras la cantidad de datos experimentare sea superior al núme-
ro de ellos, el modelo funcionará bien, comenzando los proble-
mas para m :aá»^ aré-'de problema»'' mayor que'el ti dató a* Habrá' 
que introducir experlmentaelón eon disp«r«sl®» de aeutre.nee» 
donde k /-O, y ello lleva consigo muchos problemas. 
El camino a seguir, no raía luiente, parte del modelo de Born- -
von íCárjsán (16), (2'í) , la él se consideran únicamente, interaccio-
nes entre iones contiguos, tomandoce lo que &e denominan contri-
buciones no-culombianas de corto alcance. Para la determinación 
del número de parámetros ce hace empleo tan solo de la simetría 
del cristal en estudio. Un ajuste de ellos, por medio normalmen-
te de prograsa de computador, a datos experimentales, conducirá 
a unos ciertos valores, que podrán ser empleados posteriormente 
para ver la concordancia del modelo oon la experimentación. 
Si inte Modulo tttTfié»' diicrep&nelftí coa la realidad» #1 • 
paso siguient® sería tomar un modelo de len-rígido. M él» apir-
t# de 1«b oontrlbüoioyido no mtmhí&m» de corto aleemos* o« 
man etvue cae ¿neluyett Um mt*?mínlm ©uXofibiattCts de U*%<¡ uX*> 
mmm» ín%mé?miktú&m amí m «tuero imm%im%m nm ee le « g e , 
finita» /tnboe m^A^tm «oinoiaen s®m «a® oargt¿ iónica m m * 
útmm mi mm; uj<Saloest tjaiMm%<B mfm mm^lio^iim vuelen 
mt introducido», ufe afiliando ee el ruodelo do --.a 
il» lu iftipapieils c|i«> es ee m%f)tm «te 
trono» (córela)* ufa mtjrt, «íu« ©i polsníanble, ¿a pviaera 
e«r¿u la iwiroUioolán uuifj<iiií¿nt¿- lo» ia-
mm sá® ¿u la osgattcto* mmm ao 
dlolw» «ta^ aii ímt^m toí^u íu» oii'wwfc© 
««(•un el tipo de i un *1e <uio tmf.e» ;«i&'Utaottte» es&ofcG un ae* 
délo ámtMUmá® u<? Mm flnmimniu {HbmB,tl%tíbi tfiiúix»), m «i 
dlcifci yueüe variar éii timaÉ'iy ooífoiiHiMti&u^ áe unu 
mvji^» fiOtí&í ¿íucífc'c ^ ^ y a j C o i w * ol tfa puré* 
44 tu» ^ mi'&O'.j-íi « finio íliiiájí m mu,j? slem^,-* Vcait«* c¿5*© «i» 
WW 6aiita&>8 o«&f.4ofí£jfc fcn. ñi;-'Ucj'íio mm ¿alto* 
nace tro fc^UiJv «K. *>n<Jo»iti.-'."v <me caví l m u ú o prixac-
rae sasfeeieft» se o'iíUwRi ««a lo Ihmms* 
cuso poi'.v no v<'(: Jiv «í w m l m de waetyw \!¡:><n->;¿os« no 
icsífi.áo v¡e> mvwsi eowktee a 1» sejn* 
i-a totvil tí tí la,; oo-»? ti --;.;>0f pf v-ut» oüü-'Tli' ^ue ec <Mftr#» 
p&rwis «f<.»oiu>H# / -vll-j ^atjü^ l-tr".; r l .XHü«>Heifctawcxt-v ©a la* 
mmimímm* 
Contribuaiofl*» no eulonbííi 
' " 
SI immmt0 modelo ¿noluye faarwfcf' jcoueAo vlcunea entr® 
contiguo» y entao un o tomo 4m «Hiato y eu» oxígeno» md» 
prSadmé* r^Vir* a oletunoi* «§t?f« des ¿tonas» ds elllti» «ta» 
Urna*» m * « coneld-ar*. tiifigretas intvroaeíJn tiimúU% entre- ellos» 
te'ndoisí» oolo li-i oue tosy por intermítalo del átomo d* m£gm& 
mvrki Í? ftmfcoe» 
i ' m üojs iom-,e ^cfiei^t^s <?e lo*. «larenta» fie 
sfitti^ tafitíie #1© fim-zu trir rwtrltt*» «Mitro 
tíidtígiiar-» o» a k't^.tt®®^ m lo- olt^trl© te o&UXa* X» i£tti4w 
su ¿: feu&ul* iu ür^víu^ilu y* O ,„ > C^úfi» ;*/ teta» 
o de d^'eméiüiim: rJ, criet/1 irmirlrate* 
4a Mu^rimUmm í^jíi, MÍ» tu» 
ToaunOo úíí /• te $ ^í CKtó fía* Mi- "ht í¿z»$Mmm$ el 
frun© *le címatrí * as •wíIpoo lí-j m oon oper^eienee* 
H fi^ jf S - » !-"€if4a |#tiéíte ir&ree Ir- f*.3 mi* 
>ic t m el' fefií^yr. í,!4®'3 m^Hb « ir'v-1 cori » «i* 
itifli ~ t*a y-fies muéí y«*v n w el s y Vs' asjl&t 
ti a^i'iX-.'rOí» f'.e w f^ it'rti1. A'WítCtí'l toítm 
r4i i Í 
^ 1 4 = ¿ M * 
14 = ^ K ' 3.4 
mmimm #g r «5% «mm 
f o t o " ) o ^ oA 
O j S ' O O ! y ' v - ^ x o © 
, il/JO 0 i O « i 
i J I i 
m «%tt«»« i » 
" I 
'lí4-~ i M % « ' V 3 
^ i?. -i 
mt# issplliofi 
....» > 
ffffi 1» tVilri; .'"tívV 
• .á 
j. ^ = * * , 
^QixXdú ta mn 'V^ ut j a mm 
* í 
i 14 = * <f>W *
 J Y 
l * ('i * ) 
¥ íA# o v»ut 
% '$tím ta intrn-f f^lén Sofc t ^ U ^ v © M « t -
«te lA aofc ¿Un>M ».'ví tet.;. mi jfA *»* 
«as uplifen^ i-1 - tíol tío ^cs é«r4§ 
; va - a ? 1 é m * 
^ w * * " f «s 
,u§® j ^ e o t M sudóla •vojfTfe m fe VMa, M^» aon* 
a© m h m ta* mtrl«#s d* la intercuclla «atío l?,a ntéwm 
A© £' y «I áff U fW.l 'ie-'imtóyci i» 
coflfciwur» tontito f.k>l rr.¿ww teta*®,®^»*. : ! r*tmlfcfedu fi* 
iu+3 vg ¡-if,- lo¡ r>» j v n ^ J ds ©3!*tte* de %,*.«» 
1& ¿Xa taj?*? JUv i* «atriste dt i»* 
im'«í.mí$ñ alias* 
iJtt?, v-iv ñvimíéim imltím^ <}•• t»if« 1©® 
dtOK&a U<>1 t e t r a J a Ifefi. JtO'íÁ 'lüfeí 4«KX!S ttto.et'ríje o© ¿*tt«K 
a&tssM&r y^ftH-^enti 'ttdiiiT&e feM'lo^tíiáta JU*» i^mtmlQ* 
nm tf* txhsrr. im iHü rt'tyv Í.íit 1 de 'f* waléatt 
ou: rrai1» en <;<; va f Aya r~< * f1®1 'ty y «1 el fiel ,«.-» § <i«l 
* ^«J^Ur^níc» m p*>T t"» ; ,..1 tebaida «Mlt*» 
fidii-i'.'fisíiüf y «ir to i> íi«ts13arlo» interna*» tj**«MMi 
i©ü >nw i^ íc^ m-í w r n t'.iau? iw ¿tf K «ti IfS tí>ülaii 
f 
Wt "v1 •rtioíO tifies ra tfiw^eafco * 
irv-f-t ei"! «a la 3*ft 
r/ío ' i % >yyft mtwSfii^So» «m 
ráttmkm m "¡rérMms spmmtim del t i ^ ^ o n o * te» 
mr íúífitimn* 'mi^re « I w ^ mw Im Int&timimm del 
tiWñorad,<j oikv mn nxrrmzv>vdo-it«e tea >J« ««** la« 
miomas que la» del numerado 3'oon su» oxígenos» B» el caso del 
cuarzo tipo i » ya que al aplicar la® operaciones de simetría 
del crietal» nunca se paea de m tetraedro numerado i (i 1,3) 
a otro numerado «j' ( j ' 1,'sTt no hay complicaciones? las matri-
ces de loe silicios j ' serán la» de los i . Pero en el caso del 
ouarao tipo ya no ocurre así. Mediante las operaciones de Dfi 
no Incluidas en pneamoa de loa i a loe j» oon lo que será 
necesario tener nuevas consideraciones on mente al establecer 
las nuevas matrices* Asíf por ejonplo, sabamos que del tatrae-
dro 1 se pasa al 3 medíante un giro de 240» en torno al eje s. 
Pero igualmente se paea al o' medíante una rotaoián Cg en tor-
no a un eje perpendicular al z» y que forma un ángulo dé 308 
mn el eje sr» Y le® yeaitlt&dc» lian ée'im los' Bisaos ambas • 
ya fue los tet**«d*o« 3 y 3*' tea de ser aptivalea -
tes j • 
tes. Tennott entonees lo que e.<m#?t* 
Si tettánoé* por ejemplo» el enlace 4? ' , por Gg pasa a con-
vertirse #» Y este 4 7 " ba do ser el mismo que el que obte-
nemos del 96' por rotación de 240»» 11 que obtuvimos por rota-
ción de 240puedo vero» en la Tabla XXI» 151 que se obtiene por 
Siró de l&o» en torno a un ej<5 perpebdioular ai x, y formando 
un áügule de SOS @©n el x, es: 
a - © ó/2 0 i 
o/s 0 0 
0 O b | 
vemoe puest que bay una diferencia de tigm don respecto a dos 
t&nninoe donde interviene o. Ello ln¡plle& que 
ÉM^MsmwmÁ 
- V k r ' 
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Matrices de infracción entre los 
átomos del tetraedro 3, 
4 y 
(V¿| -f 
(Va d - f a 
ft$ 
~|í#,4l) oí 
% of-ff^ §(V3-i) 
(3b+a)/4 -c/2 
§<a-b) (3a*b)/4 - f o 
a ~ | 0 -c/2 0 
-e/2 a*®© 0 
0 0 % 
|l(b~a) (a+3b)/4 -o/g 
ü o «e/2 a 
51 
0/2 0 
c/2 ' a-«o 0 
0 0 b 
Ca + 3b)/4 (a«b) .e/2 
(a**b) C"b+3a)/4 & 
0/8 c a 
<t>+»/4 f (^-a) ~ | U 
^ (b-a) (a*3b)/4 «-c/2 






* - t 
pura, m% m m émí ouarso ti yo > • ©te veiwJ tada paélfe intuirá» 
fiel cuente debido fe lo tnoyor elicetrU del , eon reelecto al * * 
tote ello» 1 «r- correero m a n t e e mtfieee del euurfco 
tipo ^ eerán le© vtimam "ue Ihw #«3 i * mm le. uuio¿< «Ufetenciti 
de que en ©1 ¿ el vUor d« e ee Me repetírescoe diohec (satré* 
yu r«ue «o r«port>rír nlnpun© irifdrr^eián* ..misamente toare-
m e la «tilYtdatf y r*s*ie nu<etro 
"t#i® le m % m % m ee puede «ontral* y » 1 » « a t r l » t « » 
tel f i f i i atoajetf de la «¿lula unidad» quedando ualoftaeiite 
el «tltilíi á* 1 » natriaee de amtef>»«r«fe# «tttt •#§# i i 3* 
temm q. <c4-04). **
 x * ( « ¡ a , » ) * 4 1 ® 
puede haoeree fácilmente «edi*vite 1» «pliceoiÓn de la condi-
ción oue refulja de la inv«ri»ooia bajo tn^nulacionee del 
eiet«&u rígido, y drt a lee mtrie** de la fútela MiX* 
Fiof¿lmentei las cemtribuelenea de las faereo» d* corto 
ecmee a la tr&neíuymadM de ¡r'ourler de la m t M » dinámica» «j 
46) otiedan oewo puede veree en el conjunto de t»blae á^ti^mó© 
«otac Subí* donde «o ee han inoluidof a m tangí» 
tMd* loe faetore» pmm «rttt de k Hediente 1® 
tabla --wúIV, donde «t» i»» loe «tu pii>t#lifi de « M * w§® 
de ! *» de 1» efcui* unidad, prfit k#rammm el ftictor 
frMyftftAltttt*» labor mtm fue no tiene ntnaruno oo&plieucián «tó» 
1» de m 
Con todo Jo anterior quedado lista© lue eontribuaionee 
cl# loe f'H)T9U\M de corto alcance y con «12o, el matíel© de j ü * w s 
fa&Kén* ^ay a*i total de eineo ¿»v&»tt*«* fu» é«t»«fá«i »er «4«uit*4*» 
a la» frecuencia» experiw«ntn:UB. 
-97tris-
gABM XXII 
Matrices de las constantes do 
Oxígeno no. 4 
X * (2 . + 4a-. 2b-v J c) -3( vc) /2 C ¡3-1) ( o) /2 
y -3( 3* c) /2 ( 3-3) ( >c) /2 
a ' ('i3~l)C ¿ + e) /2 ( 3-3) ( <• o)/2 -(2« v4a •>• 2b) 
Oxígeno no® 5 
' ' • x • y • • • 8 . 
X — — 1 3 * 4a+2b- ,30) 0 ' " C 3-1)( • e) 
y 0 4a ¡-2b - 3c) 0 . 
z ( 3-1) ( vo) . 0. -(2 4a -v 2b) 
Oxígeno 110. 6 
X y 2 
X -(2 + 4a-.-2b) 3( vo)/2 ( 3-1) ( ' c) /2 
y 3( • V' c) /2 -(2 - [l ( ü M * * S H » (3- 3)( - c)/2 
2 ( 3-1)( , c) /2 (3- ¡3)( vc ) /2 
4a -2b) 
Oxigene m* 7 
X y z 
X -(2 - ( e)-4a-2b (1- J)l 5 
y - • S C -V -i -2 j f r c)-4a-2b 3)c v 
a (1- 3) /•;.' ( i - 1 x ^ 5 / , -(2 • \ 4a i- 2b) 
Oxígeno no. 8 
X . y • •a 
-2 . 3Í c)-4a-2b Cl-
c *»2oi - 3( -Jto)-4a-2l3 ( l- /'.h. 
(!-fÍ)(6 (v- \fa) t -2 -4a-2b 
L í:t3 
,s ^ a 
^ x - ^ ( v? o)áí i i fl^ilt^c > 1 } 
U J / V (í ->J> > * i 
I » T , « . < i i i F i » » n > . > i ^ I n n i i i m H » | I 1 | » | » I W I . | » m — i m . » i « m i < N » » i » i — I N i i U ' « B i i i n i i i H * i i i a m H > i I » » I » » • »,.»I«»I.IU«HI»I WUIIIHHIII M M I «I L p m u m w IIIIM . i , , . 
TABLA. XX11X 
Matrices de interacción entre 
los átomos de la célula unidad del cuarzo. 
M. TI MM WW t! iiwmiiiinw fuifci ¡ufegw II tm< hi» iijiiUlyii : Mi i!'wf.miw .n i, fwvtWñ.iiwwiHBi rwtiniww pij van iiw ipmuni-ii.yjn i i iCíimi ü i mi m ittti,m 
En esta Tabla solo so indican aquella» matrices de inter-
acción que son diferentes de las dadas en las Tablas XIX-XXI • 
? 
. x y z 
X 2a + c/2 3c/2 0 
4 y 3e/2 la - 3c/2 0 
2 0 0 m 
6 
X y z 
X 2a *Í3 o 0 0 
y 0 2a 3 0 0 
z 0 0 2b 
I 
9. 
X y z 
X 2a ; 3 c /2 -3 c/2 0 
é y -3c/2 2a - 3 c/2 © 
i 0 0 2b 
v fCtUai.'^  ¿m v .émrnm .viv ou o^racMtx» 
t 
(•0,1,15a/* <l,«2,l)a/& {»U»U*l)9/* 
® 
^ N i M g S 
<*üX5tcií;,i)p <üXfit-cij::,in 
4 i í t 
( * c ? 9 * * * * M ) » ffiftiüsais 
* : « . r ' f # # 
I* »/i»é#l!s < i f ©fl ) « |*siitil»#0ié 
i 
(i* s/»ti)« Co,i#x) « 




6 (0,-l,l)a (-i! 3/2,-1)a (-l,0,l)a (S15,C15,0)a 
DO'M^i sea' 75 
• U7íi ~ «60 
SI 6 « b«Ü 16 
cib W Qú» 16 
fe sr 0*0028 % 
p * m/M 
la tra»«m#álm émmdtím d« • 
la* f i « i » f de Culowb U / r ) oonduee a tma «ta» de Í*t«MMWUm«* 
dipolo-dipolo distribuida» sobre le m i l » total, Xtt «1 
modelo» que d«nesti******' M n #f«i.4a* 
SUMI llftlfjlpílt <t# jt#H Í#B#S 
no*£el*ri«able» »e «apiMMa p»re lo» . y <+$t y¡ni» 
loa oxígeno»» donde ee una' «ama mtmtím « » % ¿nato '«ta ! * • 
otra» eowetante»» » j» a» b f «t deberá aer poeteriorcente de-
tergí n»da de lo» yanltsatro» observudoe «atper ia«n ta lwente. la qm 
% m lone» ee I » eupueeto eon rígido» y no íi#Mjrti«>Íf»t im* 
meato» divol&re» proceden purtaaente dtaplasnaitoto» iseeúnioo» 
del equilibrio, 5a e*pre»ión 
: * J L » • -S- • 1 • ll * >m (6.3. í} 
li+ 1! v ir ir • 
ee poeible e m > r c e u r l u « m e r e ^ potencial tétol de G u X o i b O 
. mm1 
J«i»i 
vp ^ . J k i L -
W |*4 - r.| 
» 
—. Ü , 
*1 = « i * » t 
F x I V « I 7 J W W • 
, 8 " i - i P f i ^ - 1 > . ( 5 t . »jj 
«tt lu Ciprofcimeeién mmdmím^ Amdf i y ,1 i< refieren a la» poei* 
oionep d» lo» ionee y i j F I j representan le» dMpla*aMi«at»a mm 
reepeote & Irx» poeioionee de equilibrio y 3Kj* La mmgtm ém 
GúíxXmb puede m » m m v r m m m i m a ' f t M . auáftrátita en lint Afcap&a» 
lattlsntoi 
. . . . . . , ^ ^ V Z / ; ! . . (6éS»4) 
y eéá la expresión (A* 3* 3) ee obtiene 
t * j 
Así puoíj, la energía fie Oulomb es la aproximaolón arraónloa 
es» formalmente, e^ulTalente a una mona de interacciones dipolo-
dipolo entre ios y en las posiciones i y js 
_ i o p • 
f = 5- (a • - iMQ-ÍL) • 
i i i J J 
M qé&irilmoián' i© Oouloiab a la transfovoftda • áe. f#mri®r de 
la'aatria iía|jaíeaf paas a ®®ts 
• n A — - a <»1 *?«w) 
i { s ' J ^ s ^ a ^ L * 1 1 • 
1 % T 1 W . P 
de» de 1 - lí ^  s y donde la * es» -la mam tógaiflíta 
los tímwmB «a * lm qm \\ $ 4ei»#rám mvMm9«,lm aun» 
.¿«eras* mn® l / i | mm ®emé*n distañóla*, %mm ya .qm :©1 a*ta 
de la j* oap& st-fériott m nimmi%&, eomo r|» la ^mm dearoce solo i 
como 1/R-, • Sin mhf&m^ lo. convoyen ai a miá ae i eiUda por ©1 
factor de. fá&e» .(% *SK1C,.)), que - ©eolia rágltatát* se-
g m It^  almanta, y pét le «preeio» dládiea Cu» .fasto? mogolm 
.que tiene, la nimetría de és.atrlbwtila sotare una «s-
fttft é% grita t«NM¡Sa %It«í« a una - .. >» dono* M ooav«rgta«ia 
te et¡ extremadas nt* lenta* y partí Is = 0 , lo ®at» w eo-
lo oonaioion>a»ente convergente y depende Ue l* ¿Ureccián áe 
4 fin d» «roltt&r lit contribución de ¿Coulomb a 
ra&tri* dinámica ee conveniente ue r técnica» rcncala-
ifti por ¡Ujbotr y Be Wette (sftl para un» clase general de eos**» 
de ra&llu» ertfttaltsan® **;»teu& »»nf eeeneielnentte» £}¿tcdoe de eu»* 
« a de ftvald (SG) y sen necesaria» p&ra conrertor lúe serle» do 
converfenoiu lauta a ww* fors» n¿» ed«ma4a fui» m H Í X w A a Mm 
¡sérico» 
M íntmtew&sm b&cer «mil un& total «lebor&eián d» Xaa 
tlonioü» eetple&dae» y» «nt una excelente discusión pae«e ver»e 
«a jfaaata orl*itnal (¡38) • ,á?mí no» 11*1 tarasco ttnieaweote a 
a f$%$mmt el resultado final» 
¿lex-án puede vero© en el tr^bsj© de BeWette» el funútunentc 
del nétodo oonsiete es deeectftpoii*** la tobr» 1 f«# «parta* 
m en docf unn sobre le, mita real y te etra oebre la 
salla recíproca, de foxna «nue etita*» et**n rápidarente convergen* 
f®#* S* obtiene una e*preei¿n de la ftwafct 
donde Erf o es la función complementaria de error, V a i/M es el 
volumen de la célula unidad? h son los vectores de la malla re-
cíproca y es un parámetro ajuetable a fin de hacer converger a 
1 as dos series de una forma igualmente rápida* JSn nuestros cale 
«rulos se tomó el * valor <a * t i / 2 » valor eete tomado por otras 
circunstancia inve&ti&adorefl m aunlopap oirousstaoiao. 
swtá rtílcvoionaAa oon •••• 
Con ello tcncBOfi ya una expresión que nos permite calcu-
lar la contribución culombiana a 3f¿ m&tris dinároioa y que, jun- ' 
ta con la m culombiana, no» á^i-á la total del cisterna, en la 
aprcxlaiucién y el modelo toimd&y» 
interesa ahora exaatinar el oowi)ortamiento de todo lo 
anterior para el limite de fc-ü. Coa ello veremos uno de loe pun-
tas esenciales de ta Un, nuontrri disazmián» míe no ee otro que 1 s 
0<p*»*ol¿i» de l oa modos ópticos (li\o:mt-j;i%<\jw m www lotvsitudi-
m X m & tmnsverswlwa, t;. lo rrauoncie del mr&po culombiano. 
Si fepf..rtswoü el téüalno.X = (0»0,c) ee la eapreolán (6 ,3 ,9 ) , 
seüán k-»u, no* encontremos ©oo tíoe smaas absolutamente conver-
gentes y de igual, fosaa, que tienden' a ee*©-t Méto ei> «na conse-
cuencia deJ fceefco de que ambas '-'sumas eos tienen un factor angu-
lar á© simetrf* Y 2 f M y no hay ninguna comilriaoléa. lineal de 1©» 
a r r i ó ni c o r <?sfóriooe nue t e n g a simetría b g » (Una di&oueión 
«sao detallada puede verce en (f>0)). Así, según k *o, solamente 
queda el termino * = ( 0 , 0 , 0 ) , c#a lo que (6«&*9) a ser 
(6» 3» 9) 
14». s|Stiim.| ** 
TI , „ k U 
(3 -rrr- » 1| ti) 
» 
y tute di^da >1 «pende» el árcente- áe la tUreoolán d* 
mgin immmm el límite "k .ver «lio» la oontribuoián mtmnMu* 
na a le úin&miea I presentará ipualiaent© 
propiedad. «jln «atar*»* loe valoree propioe no dependen 
«T 
de 1 » tíireoeiín i© nyre»imsíel/m imwím émmmmw%m%t& «me 
fuera)• 
libido © ello podemos tmmw$ mMtmxtmm%*i #1 t<ttt#ir 
& en fe. útmmí&n de u n » « i u I h ultra de loe tree eje» tomado» 
ti«terior®ente. <veí» le áieda «ueda en la fon?» 
y pare, i retalia ttmer valoree propio» í*»-l»-l* Um ello» 
toda» lee wf.triwee de la ín%mmmí$n culombiana,* independien* 





pues que la única diferencia que existe entre uno® átomo® 
y otros, con respecto ai este tipo de interacción, viett® dada, po r 
el factor M y se relaciona con sus martas y carcas únicamente.-
Un función de todo ello, podernos agregar ya la parta co-
rrespondiente a la interacción culombiana a la amtris dinámica 
de las interacciones de corta distancia, calculada en el apar-
tado anterior» X* matri». resvltente es la qus puede terse' en la 
Tabla W é ®st& natrl* h a b r á de sumarse m la X X X X X p & m obtener 
la total, 
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2 p 2 
mo 
4 T V y , * l,129xl0"22cia3 
n 
,2 
~ 3.019 culVonT 
ta explicación de la matria oet estd compuoata |»or bloques 
clla¿sonalüS» dol tipo do loa indio&doo oa su mitad» habiendo do 
eer ofoot&doo por el corroapondimto factor quo eport»oo oa oiv 
do cuadrante» 
A fin de facilitar loe cálculos'que darán lugar a la dtter-
niiiáéiln de los Modos de vibratilt» de la aalla cristalina del. m » 
«so» conviene introducir ahora las coordenadas simétricas calcula-
das anteriormente. Su introducion hará que la matriz 27x87 origi-
nal» sea dividida en un cierto número de bloques en la diagonal 
de la matri». 11 número de ellos que aparecerán, dependerá del 
tipo de simetría que esteraos considerando en el .cristal» Así» 2 
«uando tornemos el caurzo tipo ^ » la roatria ee dividirá én una 
4x4» correspondiente a loe modos A¿» en otra 5x5» de loe Ag» y en 
do» 9*9» dé loe doM«ente'degenerado® E. Si ts tasaos tomando 'el 
«©dele de Born-ron Xáraan» debido a que no intervienen intera-
cciones culombiana»« las dos na tricen de loe modo e l » eerán 
idlnticaei no ocurrirá así con el «odtlo -de ion rígido» donde al 
isterfiittir ia interacción de acmiojob» habrá una sépamelo» entre 
la» vibraciones longitudinales y transversal«i» y así» las do® 
aatrices .serán diferentes* 
Gm respecto al euars* tifo p .» la iepar&ciln en "bloques 
•era aun stuffoo mayor? debido al mayor náero de diferent »» ti-
pos de vibraeiéa existente*» Así» nos aparecen! una « t r i a lícl 
{méQ A 1 ) , otra SicS {modos Ag)» otra MB {modos » otra U%2 
{nodos Bg)» otra 6*6' (modos Bj.) y otra 4x4 '{modos Bg) •. ©« aqui 
igual que en el 4 » hay que descontar los modo» acústiao* qué» 
para k 0» darán frecuencias cero. (Mo así para K * Q). 
En el esto de que apliqueac'» un cierto la @i®etri& 
ya no seré fea* la del cuarzo o! H l [i » ya que» en cierta for»a* 
la malla cristalina será distorsionada» Así» si tomamos un k = • 
<kx, 0 . 0 ) , la simetría pasará a B e r 0 ,
 y 1 0 8 n ° d 0 S « dividirán 
un¿Ci«fcfnto mi iosi y ¡^ 4 m m 3 «par ¿t»e en lu ?,a¿trl 
u«o y otro Tero el ^.Juetc #>§ íwmimetiW & hm 
trccu»ñólnfi experlnarttolce» licro© torrado «et« 'ítime» euev» 
yaf entonoofíf al eálculo de lee cocfloltínt©* tse lu 
«o trie dir;<m?ios, tfirlrtlíte en bloaues por 1» introducción de tm 
m m é ^ m á m iiertiro*»» de «sirle £7*8'.' acleuluda 
M m i t & e» «1 «párete mn toda detalle n» 
ti t i t o de ".'Íleon, 'teeicte y Croee {1!?} » «o »u capítulo 
aquí» ooíoo o truc» reeee* «ole wmmm dar lae reglíte furidÉtfsciití^  
lis pura el e&tevrie di. loe nuevos coeficientes* <.a lector que 
desee mfo i^tovmntiéa mbm el oonsulter twaUién le 
cmimtmiítí junte, (22} .(sy*). 
de cálculo de loe coeficiente», vi crie esQUi»* 
listé» por dos íájrrulü»» jnn no* cta le» *¡lmontos aituaUo» m 
lm d í ñ ^ m l y tts* lo» fiiem de tila* 1* pximmm ü i 
* * V = V t ' ' i " ! ' 
W f*i»«i« eu**ris«d* m tu siguiente roela de 
éíwrnMi ml%i$%:iwm tí*- oon» ten te de f,H r«t de la jjrirjert, fllu 
jr «ti lm eeluwiie a » oiwfñemtim éxtmn» inda» p r 
«I eoefieleute con ou© ooOT-dsoadii externe mpmrme en la 
coordenada simétrica! é m & i d r i v l c ü r por el coeficiente exe 
primen? ctoerttatiAtta «t«rna í i ^ iee fila}» »k8«r «tito ¿ara efe* 
<*e ata®«m y sumar la® yenuítado», 
la wxgrml&n mm nm da loe ©lerieüiton elitHi&j» fuera úa lu 
éiaromú -priMlpntf «t 
que» oorao antee» podemos sintetizar en la reglas multiplicar la 
constante de fuerza de la primera fila y en la columna designa-
da por una determinada coordenada externa, por el coeficiente ac 
oon que esta coordenada externa aparece en la coordenada simétri-
ca* Dividir después por el coeficiente de la primera coordenada 
externa del otro conjunto (in<3ice de fila) . Ilacer esto para ca-
da columna y sumar. 
Como ejemplo de aplicación de lo anterior» vamos a indi-
car los detalles del cálculo de los elementos de la matriz co-
rrespondientes al bloque de Sg en el cuarzo tipo ... 
Las coordenadas simétricas eran las que habiamos calcula-
do en la Tabla Kif XV. Para loe elementos de la diagonal tene-
mos: 
s|l agí s (-4¿ ) fS. «4,gj.-. 
Sjl Bg1 i «*» (-2>;- :3 -4a-2b-,3o -a/8-3b/8-b/8-3a/8-a/8-
''J ; J l6 , ' - ' 
-3b/8-b/8-3a/8•v2a* 3c-3(b-a}/8 3(b-a)/8-
-3{a-b)/8-. 3(a-b)/8 ) ¿ 
-i • - 3.- -Sa-ÍSb ' '.. 
El proceso seguido ha sido como puede verse, únicamente 
el indicado por las expresiones anteriores de X ...„ y . Igual 
se haría exactamente para los demás elementos de la matriz. No 
vamos a detallar ninguno ime, ya que supondría introducir en 
nuestro tratajo innecesarias complicaciones algebraicas de una 
o o n e i d e ^ w e l e n g i tart » 1 » # wmmlUrnlm fímlm}$ q u c 
pmám ver»» m tí» '?alil*e 'i'odaa el lúe imi« ta nit*. 
m» tlesnpo p«ra lew aimmm Upo» * y • . íJan ímetr o 
re»iO» de Icrn del prlwro u del infundo. ,cr til© m ot» fu¿rs 
«UtMdoblmku IMm introducir ln in*tr»eei¿n «yaoaibi&m y imtssf* 
«si «3el modelo de "-nrr^r^n Kársátt si de í6n rígide» t w w t la*» 
Tablee y® fena dift^jeefco ••¿«rada»»!! jwsjt» pjder te* 
ner w viei¿» de la diferencia • fttre un nádelo y o ero 
y ? « » la* a-rntribucionec d« a» tij'-o y tíe otro* 
Una ve* calculado» le» coeficiente» de todac eatas vmtwiem 
»«:to r«?te ya el. e¿l etilo de 3a® valore» «¿..éricow dt- U>» 
tro» y tm mplímmlén ul c«3oa2© do lite frecuencia» y veo toree 
propios loa dife.-«>Mte>e a^dm- • á «ato »©rá 3 o ou» \!&ptuao» «a 
el Chítalo tíftíiier.ttu 
j m J U S S L 
o o m o i M j m i m w s m%mm mimaom 
A \ * mmMé p Ai «uar** <á 
>Í «< - ,fS J -fca-4b-¿>I ge 
-<a+b)5 |* -ll-l),,» t-S'JSe 
-«fi(i (Va-Dp 1sfli» + 
a £ «Harte p 
ár» ouarao ^ 
f¿ • i d ® 
( V 3 
s? s) . / s 
.n ^ / f l • 
«4 i C 's - 4 ! 
K& 
p r s g a a c x f c t g a s c a r a — 
»4<* - a * ,?) - - Ü l 
*>;ü4 -' T •:&(» + • II j > -j&í) <*£m i 
<l+íi)p ^ CC.a-i^ .. + sil- i») o/ia 
<.Vr t a w » 
«4 4 
4¡¡<3i «íif --I 
(-«níf* »»•**. a*-*"*»**» »<<»"«** 
i r © 
s? j 
!P 
- a-3» te 
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CAPITULO VII 
RSSUKTOQ6 OBTENIDOS Y COMPAROJ OH OOH LOS 
,.,: VALORBS EgSRIEfflimBB , 
•. 'fas ve* qaitttlaáet' lae uatri dinámica» ,¡' •epax'MM ya 
en bloque®, para ambos tipos do cuarto y pare los dos modelos 
tomados, oo?queda ya el cálculo de los parámetros que intervie-
nen en ellas. Y para ello disponemos de una serie de medidas 
experimentales? son eotas las frecuencias de vibración de la 
malla cristalina. Ya hemos dicho anteriormente, que en nuestro 
estudio hemos considerado todas y cada una de las frecuencias 
disponibles, ooea que no fué hecha por Saksena, ni por Klein-
üaátt y §plttt*r« • 
Pera el ease del «uarse tipo d $ poseemos una graa santi-
dad de datos ea$erlmentale§* Hedioionee de las frecuencias de 
vibración han sido realizadas por muchos investigadores y sus 
valores difieren en muy pooo. Para nuestro trabajo se han toma-
do las obtenidas por el grupo de la Colorado State University 
(31)-(33), para el cuarzo tipo 4 , y las dadas por J.tf.Scott 
y S.P.S.Porto (34), para el ^ • Para el caso del , hay menos 
datos que para el a . Jüllo es debido a la presencia de modos que 
no son activos ni en Rarnan ni en infrarrojo; son estos los 3 , 
como ya hemos dicho anteriormente, Además, no hay tampooo expe-
rimentación en el infrarrojo. Los únicos datos que podemos to-
ma», son los que aparecen de experimentación en Raman; y de ahí 
solo hay 8 frecuencias» Para el ajuste de los parámetros en es-
te caso, habremos de reducir pues los datos a este número. De 
ellos» se obtendrán teóricamente, las frecúenoiag dé vibraoióia 
p a m Ion otroc Hl iutav«f huya «áe wfjrtír.w.U* 
el¿w «*t pMítá veree la exaoUtu* t #1 futís é« «§««»• 
tya iv «^ #rt®icrts#f?* 
ya «1 o:*2aí*it> ác DM&Netríw.* 
/.'•ara su d©terc4 raglán» el &vLoq método ¿ü&IüXc e» el de 
ajattie v é i i m I i í í í mstwiot? rsfóla.á»'f-0 ¿ior 
--.n «1 caco tf* ©l «'sscro de y de «i*.» 
toe fu^r» mmíKt feliki neo^oc rio recurrir í* olio 
¿nu yer w*.'.vúooia*t m m hímilm
1 aI ««toa 
perú rcix.UKr v-o oo^re oriotule^ d* Crn.^  iorí»tal oúbieo oon t«ia 
%mráfmtv^m y eei» iñ-too} * rea/lisa ei ajante eúlouio directa* 
a» oueetio «ivru» ot-v n» mm vr el e*i£l*o del o^vmUí ¿or 
fm|> tflíllfítí!^» 
il tofc'3 ík» >;*ído imlniéo en mmusim wrJ*j9 
c-¿Litio fr, sw oorcfiátrybla longitud» Utalattmetit» m Tota «at3a «a «1 
Ánlftíli©® Jí 114 br?Yf¡ rfT:'íC'ií?rt d« ta >>4 toe o dé tr^baju >' l^e ruti-
Telas 
na» tteencittle*» darte jet. gubrutirme» y** « « anx-
lo puerty m 1 cor?ti?»Je do ao«j üe todo* loe ele-
menta» PSítríem herco*? vír-fca rúente». 
áel «ra nuseei./ria oiei» 
to» VEtloreP lniolA2es i» pufflmtvm* * t.ra i^.i^í-oinOible -ue 
eetúti Vítáore» ei.tuTitJrf.fi lo • '>*» oorou ce le® -lúe e# jpuuiu-
:..13o m é®hy¡0 a? riltvdo fie- trübaji? á<&t ciétotíu de loe- fcíiai'AO» 
c ^ u ^ d o * » j;.i lofe tal «re© iaieiaie* g^y albulo© *J>s lm 
regirte, i >-¿..h• jí-rü tsa^  1 «tito y m i . na*s»tro e&eo 
f«ii}o«ái«»e 3oe valoree m é m por ¡•uhfítm y j,»or j «un 
'ím mm r^e'i.ú® mfm f^ty 'Uf^enntee "'el nueí'try» une oerio 
•«• í o- ív>m¡.'ae «1 -énc'ioe >) A .oi«r« 
tos valores aproximados para nuestros parámetros» Basándonos en • 
ello® 
olios, el programa comenzó su operación» 1 se obtuvieron loe con-
juntos de valoree que pueden verse en la Tabla XXXI. fia ella ee 
lian espetifioaio los obtenido® p a » salid.», a de. óimrsse y am-
bos modelos. 
El tiempo total requerido por el ordenador, m» GD0 6400* 
fué de s$vejdjtedaa*hteil& niñatos * 
j m á j y y a . 
mmmm«Mjmjmmm 
m . a B Unidad „• 
1*1103 i$m& áimm 
1»314 a» ios l9íilñ i»y3s • 
a» «fia 
b a,070 . . <5, cao ?#1Í1 
c 0 .. 0 
Z 0 e . o n © • 
X 40#7 ' " ü t i 
ifrii^yiTiiiii?.! «síJLi ^  vtfitff i^iMrif* 
Cea t m t i l i w i 4* Xm ymv&PGtnw, mXatúK&tu* fe» *h%9 
mlBXlmmmiñ mmlViw* y*:, el w m l m m » mtúm» mitimtM n-ievo 
programa <3c «?3 nwctrm'o tu «1 Apéndice «a tJ&¡» cul-
quiúfjo Acir Jhr<?ci*enei«.».«* <v;Lbtt»ei5n» & 0# noue» 
/ tiroe ííuuryo* í-ut aUí^ fiieías* t?m ÍMÍÍ mmttmtmm m 
tatilrt Fr oHí>a fm nMrlero, la* fre-
fi'Mm«lc<ft sM<MilífiirP cRfte*j.Yn>nto? :/ índice tto 
ofeén tiv vet«r%r& i)fctf«n&«¡a«r tíois. y^tae» IwtUC ' «e «X 
4t#»¿iM» »«ifX y «« Vv'lor «e* 
#§¡ 2U tvaán »e<ftct entre la* itmmfmkm- ec.leulfcd*» { y vi 
vulor obe«nrado { 1 , ev inoert-^ri-rc ex.4>cr¿»\tmt"»l o 
ee el n'raer» efe atoervaciuaes y |V vi n'nuM'-o da- y?*r4&etroa. 
'¡•1 vcXor el© iiaru enrielo* tív '«keenu y «le ¿.leinvan y 
£#ite«r e»? 07 y 47 r«íe¿»ftct.¿vc¡r(pnte» n ,et. tro Cn^o* couto puede 
verocjf t?i syro-siwiáel'íñ tm rrv.yor* yo. ««i» X> o* f«??»F# 
'••1 ¡."<i»mo «ror^'^v fte 3.a» vcofc»rce propio» de cada 
«la* tí muil me t^mícm vm <í*« r#»tfX torito* wle i&tereettttiee 
<5 el i}tmm%>€ lu >.í»Míí x ^ X a ee éen ios veo torce 
iíAü» obtonl :og jjs,.-r*¿ ior m ^ m aj y del 14jm y, * Mi oo-
rra&uondienta al de m/r TY&eoeivtma el tiene 
veeteye» de i»' ra 1©» fUomo» ife £.4 y tía % «suya 
raprerr-tstnelán niw'c; ^cwt en 1» Fif '^c».,* ¥ o* toe t'.e«ii>toxiu&ientd& 
f>« loe oetfrwm im >(5 * «mfe 
vienen cKvtío» on In ItóV» l«fi Bíní'iltmí m b&ettmte ^-enáe* 
- 9 3 -
Piff. 2bis. Proyección, sobre el plano bacal, del modo 
de vibración de frecuencia 6.18xl0 1 2c/s. La longi-
tud de los vectores es solo indicativa. Solo tie-
ne realidad bu dirección y sentido. 
-97tris-
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late resultado ya había sido previsto por Saksena, y nuestro mo-
delo concuerda con tal suposición. t¡e «lio se infiere que os es-
tá modo él responsable de la transición y sobre ©1 que» de ana 
asnera más acusada» influye pues la temperatura. Hntre los es-
tudios que quedan por realizar, está el de ver come dicha, tem-
peratura le afecta y en qué modo viene incluida on él. Cira el 
presente modelo es imposible «acar consecuencias do este tipo. 
2?ara obtenerlas, es preciso abandonar .la aproxisaaoión. armónica 
y tenar nuevos términos en el desarrollo de la energía potencial 
<te la malla. La introducción de lae funciones de Greoa es ya un 
obligado. Pero queda fuera, por completo del o o,jeto del n 
presente trabajo. 11 campo de investigación sigue abierto. 
Una vez oalculadas lae frecuencias de vibración para k «iQ, 
el objetivo siguiente es el de los modos con k ¿ 0. Ksto es, el 
análisis de las curvas de dispersión '» - k . 1 1 proceso no 
tiene ninguna nueva complicación, salvo la nueva aparatosidad 
• en 
de la introducción de los factores exponenciales que in-tervie-
ne el vector de onda k Se ha hecho para las tres direcciones 
fundamentales del cristal y los resultados pueden verse en la 
f igb . Sm ánim' eomprobssilu que puede hacerse de au exactitud 
m la de ©empacarlas mm las obtenidas» para bajas frecuencias» 
fce&iaate dispersión.dt.. neutronest in la M i . 1 » &eého 
tal eomparáeléa* los datos de la áispersióa'áe nsátronce son los 
facilitado»'per la felis Doctoral de M/lleoabt (9). ?tao® 
«1 modelo de Borrt-von KaM&n, a© ajusta extra*rdiiiarláaente bien 
a elles* Jfi existe ejcperiaeataeión para valores mayores de las 
frecuencias» per lo que ao puede decirse nada más a este respec-
to. Entre los resultados importantes de las curras obtenidas, es-
Pig. 6. Curvas de dispersión del cuarzo & , según los^ejes 
x9y»sg calculadas usando el modelo de Born-von Karman 
Para í'= (2n /a) (?»0,0)# las curvas continuas correspon-
den a la representación T, y las otras a la Tg. Para 
k = (&-n/o) (0,0, £ ) las curras continuas corresponden a 







1.0 1.0 o o 
Piff. 7. Curvas características de dispersión del cuarzo ©( » 
según los ejes x, y ,z , calculadas usando el modelo 
de ion-rigido. El trazo de las curvas se corresponde 
con el de la Fig 6 
-97tris-
Pig. 8. Curvas características de disperáión del cuarzo fi , 
según^los ejes x9y9z calculadas usando el modelo de Born-
eo n Karmán. El trazo de las curvas se corresponde oon el 
de la Fig 6 
Froíc/s) 
Fig. Si} Frecuencias experimentales de los modos ñor» 
males con vectores de onda en la dirección z del 
cuarzo(X a 2960K, comparadas con las dadas por 
los modelos de Born-von Karmán (curvas continuas) 
y de ion rígido (curvas oortadas) • Ap>A Ai 
... „„.í* 
tu «1 Su mty «séI» #ip»ÉMtÍlit •tilíNt- In» ¥«*** tfe Wija 
i ** 
«itt y 0* caiav i 9 g^lír''5' «/o "anas 
«•> 
3S?xlO ' e/e* ; «trts ellfó» oo Itay de la» i%fi4ia#t# MurÁv , 
luir mir/at! eu*eriarr;& m mmminm m y conamitTíxá^v mi un ¿nter-
v«lo eoKfcrwid ido entre y aójelo4'" o /« , I número úv m 
i»Í6 bancUv *siu orior «§> i no «pendiente del esieira* «ocíelo* ¿ w atr^ 
j/c^'tet e»tejiendo lo* v««torce pro >-lo» de eeioa tsuése» «e oaoueá-
tr» nne W á m mítm mttfM^ftám a viUraoioae» »t,4wi«ií$ en que 
la lonpitud i«3 eüluee eiHeio-oxlr eno» iveto ¿oví* m * 
^erarme tíesíe m prlnoiolo» yo oue «5 «1 faerte del « 4 « I r 1 
y gas* e3 3a é » ! ln^at- i? t w ftcvctte-ioli;.* a l f » * 
Ose ree.veotr» .->1 m ^ t m ¿ » ourvne tí® ¿¿ftiw&l&i < 
n# pibliesclae hesita hoy» ton lae m^treSm en 1*,- <•> » -'ue* 
í!« veree «ra* non rwy enejante© a lae del * • i * ún.oa 
ele. ot trlbá en oue lu fr#cu«w.©iu <;el »*)Ue» «sít» |i*f{U»<»r<9 ee 
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7.gi,Mlls*ielenesl. amarlo y conclusiones.. 
Queda así* con 1 m anteriores capítulos, establecido un 
modelo maternatioo para el cristal de ouarzo que trabaja dentro 
de unos márgenes bastante grandes d® seguridad. Hemos visto que 
se ajusta casi con toda exactitud a las frecuencias experimenta 
les obtenidas y da adecuada respuesta a cual es el modo re&pone 
sable de la transición i Se loan predicho ciertas frecuen-
cias de vibración para el ouarzo > y se han calculado sus cur-
vas de dispersión para tres direociones de k. 
Con todo ello ee han asentado las base» para aotudios «as 
detallados del cristal de ouarzo. SI siguiente paso puede ser 
el del cálculo de las intensidades para los diferentes modos. 
Este cálculo, que ya puede ser heoho de forma directa con los 
resultados de este trabajo, lleva consigo la introducción de las 
funciones de Oreen del sistema. Dichas funciones, puede verse 
sn (37)-(43), están ielaciuñadas íntimamente con los vectores 
y la© frecuencias propias de cada modo y cada dirección del cris*» 
tal. Un estudio do este tipo ha sido heoho por Pershan, en Har-
vard, para cristales de CaFg. Sus resultado», no publicados com-
pletamente, revelan una extraordinaria concordancia oon loes ex-
perimentales. la única complicación estriba, en los calmiles de 
computador que, en su caso, llevó consigo aproximadamente 4 ho-
ras en un IBM 7094. En nuestro capo, i>o se ha llevado a cabo 
aun dicha computación, aunque por los estudios ya comenzsíúq&$ se 
calcula que el tiempo de ordenador será de unas 10 horao. Ello 
es debido a la menor simetría del cristal y a la necesidad conse-
cuente de realizar los cálculos para un número mayor de direocio-
de k. A partir de las mismas funciones de Green, aera posible 
©alcuitó* lo. mmiils«I étí mém del crlst&l» la» oowetcmte» «lúe-
tic»¿2 y la» ¿e? » l « w * iotíe «lio si« le ¿«itro-
dueción de nueva* constantes ai suposiciones» y »olo coa el me» 
•lelo ?r«c«nt&<l>j* 
í'*ra el estudie de otra» propiedades» coi» puede sor la 
*juftiur«t de ««da 14oe& es&eotral» le anterier ya no da respuesta* 
U m m necesario hucc-r uní* cprojtii»feol¿n que c>ll¿ de 
iít* mT*ml,mit incluyéndose «feote* aiun^éw* ees» temes tetfri-
«a» ser for&uladau ymíéntmmité por y 
•.VOifclón* d'íl tsbojríttftpio de ¿ieiou Teóricu fie Koseá» (35) , 
ouisnae. <w a» .urtf onlo rsoie-otc^ente gMfeilüRde* «atas lea la t u * 
sía áiré%úmi «w criBt^X feo ftftMis&tfao» B#etim«á# le ines-
tí.liiidíuí riel parn prcvlln ®émtmt«* «ta cioru. 
t0nperutif.ro» csi: #1 tv rrcr^üiu itntí' «iréis de tructur** ¿«a 
ro te <4r)o fJvSteMii Cioli-: arre del o & ttirtg&n «ríete! real» y creo» 
ros "-'ue eu cpUír-eiáa «1 otearse %mtís*ím ser de fructiferoe ?•*•» 
sult*<toa« un í'vtúCiv mmitíu de esic pmWmm Hu tido hecho ¿>or 
¿Udlm^a ff>|» «wti «1 A » p«r© salo %,m móot? % y con Xa la» 
el^ cr-iíxt de t^ I t a r a ie uwv ureisvWí. «»«4 f 
m m l m í m m nae pude mdat* de «etm? sicdelo fuero» r-uy «te©»»®* 
itelo *jki ««tsiífJin « ¡ e titf&imm UmiTpmms «<t e n t O M » 
» es M i á b a t e ,1» AmmtX6if>ñ , w i>i ee trata de una fraaeieils 
«« facn aentutfa «>ri'cn» O í j p o !m ¿*ot!tu;u<do (Unefcurr » oon 
títm f?pr¿2 «prenelr.. ^ « I J a r e. v}m ccurre «i 3@© líquidos» cerca 
de tf.^ernturfi o «o -ocurre edm qm m #ee 
ejpíf!J.eeí?pnelR#-jp es d* prim-r nr$mt eorae mmtm-Jsmm Qm»ing* y 
hímtér^ » 
K ^ t o er»tr ik> «i t d t l e s uí 
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¿ustificaoión de ninguno de las anteriores suposiciones. Y este 
problema no es tan Bulo para el cuarzo, sino que 8© presenta en 
otro© muchos materiales que presentan similares transiciones de 
fase. Hay aquí un completo campo de investigación que permanece 
totalmente inexplorado y ta que, la explicación del fenómeno pg. 
ra un cristal particular, C O M O puede ser el cuarzo» podría 11e-
•ai' consigo la formulación de una teoría total para el resto de 
loa materiales oon iguales características. 
Como conclusión, las palabras profóticas de Oinzburg, en 
BU Matétio® artíftilo de Idfll* i@a ©1 » j @ r mléiém A *ra#étro 
trabajos 
"¿Por qué no hay investigaciones experimentales del es-
pectro de la lusa dispersada cerea de los puntos de transición 
de fase de segundo orden?. Es difioil dar una respuesta a esta 
pregunta. ICn nuestra opinión hay tres hechos que pueden explie 
cario. Primero» hay muy pooo reconocimiento de la potencialidad 
de las medidas en ese camino. Segundo, estas medida» son difí-
ciles. Tero ero, la dispersión de la lu?. ha pasado a ser un pro-
blema clásico y "pasado de moda". 
Hay, sin embargo, muohos ejemplos de «ampos de investijga-
eión "viejos" y "pasados de moda" que han vuelto a ser centro 
ée atención como resultado de fuentes de experimentación más mo-
dernas» nuevas ideas y nuevos objetop de estudio. Puede que ee» 
te sea el caso sn el estudio de la lúa d.1 sperse.da por solidos. 
Hay muchos nuevos materiales que presentan transiciones de fase 
do sepundc orden(ferroeléctrieos, a nti ferro sioe trx coc, y otros) 
®ep©rs«0f quéda claro cae el srstndio de 2& I m dispersada 
por estas substancias m importante. Finalmente* nuevao fuentes 
de lúa han «ido desarrollados? los láseres, que perece estaban 
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131 efecto do la operación de simetría, R sobre la energía potencial 
puede expresarse en la forma 
tea?) « sVf it ¡s (4 ) 
•geyo la fundamental de la invariancia de la energía po-
temeíedl "bajo todas las operaciones del grupo» significa que 
R(2V) m ' m (S) 
llg&alonáo la parfed de la derocha de (4) a (1)» se llega a 
íf IR * f (6) 
o 
• a * *'m (?) 
ya que RE ©s la identidad ouando R es una matriz unitaria. El rosal-* 
tudo de (7) puode egresarse como sigues la matriz de la energía po-
tencial conmuta con totas las matrices de representación del grupo. 
Supongamos ahora que F esté partido en bloques do tal forma 
que un bloque dado contiene todas las componentes degeneradas de un 
determinado conjunto de coordenadas simétricas• En otras palabras, f 
estará partida de tal forma que se corresponda con los bloques dia-
gonales do R y, en el ejemplo de R ilustsado en (3)» tomaría la for-
» u 
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;ÜO la ecuación de conmutación (7)» puede verse en primer lugar, que 
cada bloque diagonal debo conmutar con el correspondiente R tj}ade-
más» los bloque fuera de la diagonal satisfacen condiciones como: 
R : " 3 ? i r - ' i f » ' " ' (9) 
Poro como puode verse en Wilson, (23), debe ser una matriz cono-
tanto, como también debe serlo F . . , si R ; y R son representaciones * XI 
i*si) k^C'lhrlié^-n \A> 'w.xolV.'I' •.¿'.tQmcM «u'vO , t • mí 
^t'/aj vVv^ t ^ / JJ íxdrri c-jp^-vr^mf , 
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APENDICE B 
PROPIEDADES OPTICAS DE LOS I O H O » 
B 4 DISPERSION.- RAMAf* 
El efecto Reman es un proceso de disprosión ineláatieo, en 
que radiación luminosa, en interacción con la materia, puede trans-
ferir energía al (o recibir energía del) sistema material. En nues-
tro caso, nos referiremos al efecto Raman debido a las vibraciones 
de la malla cristalina, que lleva consigo la creación o la diapersiói 
de fanones, cuando la luz interacciona con el cristal. Dispersión fía 
man de otras excitaciones, como por ejemplo, ondas de espín ( -)-( ?) 
estados electrónicos )-('>')» y plásmenos (+ )9 es también 
posible• 
Una onda electromagnética puede acoplarse a los modos de los 
fonünes en el cristal, por medio de la polarizabilidad electrónica» 
y el mecanismo de la dispersión es las fluctuaciones en la polari-
zabilidad, quo son inducidas por las vibraciones de la malla. Clá-
sicamente, el efecto puede ser descrito como una radiación del di-
polo eléctrico que fué inducido por la onda incidente y que está 
modulada on tiempo debido al acoplo del movimiento electrónico a 
los modos de la malla. Si no consideramos los efectos de magnific^i 
ción quo pueden aparecer cuando la frecuencia de la radiación in-
cidente ^ está próxima a la banda electrónica de absorción del 
cristal, entonces el efecto Raman no depende do la frecuencia 
Loudon ( ¡ ) ha dado, recientemente, un detallado análisis del efecto 
Raman, y otros varios autores (•?'>)-(,>), han tratado aspectos espe-
cíficos de la teoría del RS (raman Scattering) por fonones. Escepto 
para algunos de los más básicos detalles, no entra en nuestro pro-
pósito dar aquí un desarrollo de la teoria del RS. 
Ya que la energía del sistema total, radiación mas materia, 
deber de ser conservada en el proceso de dispersión, la frecuencia 
«t© la®, l u z dispersada? puede ser amentada (componente anti-Stokes) 
aiaJ^jukír- iti-w Sfw av.-
^ f * 1 % 
t i^iiví % > fe ¿^or^ir. jticaáíl^ o ^xmiéii te* urjJU»,,* 
u» -r^ tiy nsnJU jo ye a *:¿cuto Mkuti 4-} 
«síx»* Qi oft <•» croque o ^a Í*1 
•Kjuáoo ^ tj4v , ÜCJ «ftétt íiu X:: ilUq 00 
tís) ¿uu ^ ^t^r^a-fe 3c i?, ^alte, ci^tfci&UAt «y&a^ 
iá» ú'i a». * tm v . 
vitü^oy cri Cíl t.iN>otp vitÁ» taftkáf t'^Jtói ws imcrimr 
S ti© J& LVXC; -
jtó ^ío £ í) y ct; 
<32*3 a C í i ^ M l l Wia úwriá cte Ifeuva -po «om«Ilj.'üíjste'&i ti «loarte 
„>. di. lóo • v'V CÍ Oor&Jto lia 3¿\ SAfeíi 1 
'M% üsXks 9*m mvr fcjUríü t t o t e f u ¿i>*lr/kt fe lís^r 
¿üj ahju í-jaiiw m « i t$* áKdn&ra.'wai? o 
c-í. ala^cso a»,? i',.-.U/u 4eV§aííü oli- .¿^loavo^j * . < vs^i^o.u i*. • • — 
ea/,'^ ii'.vu^iir^^C'i W- ja c., 1 tjTi4»tJ ¿^ítcv ,A w 
/ JL» COu'.O ÍS 4ÍÍ, ^viiV» --í-liT/ ^Üf V 
«f -«t 
•-^líd^fecl^jot' «^a í^t ¿feiii&kííJ hiOC'0 t^m'* Hit «.«o-. 
titi v^oti^r í^XI^ >>1 ^^ir. 
fon tm 1 * v ^asutói fc^cií 441 lí, 
ÍÁ % s-KtAit&il i^i» lill.í.^ iv.; . iulíl:)» ¿OH ÍX'tfe? 
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efe tux vierto? ¿-olí-av #> «auojniá a í.»;> + li* aüí M u mtim ¿J» -i» • 
c-vioo'itrraou «« ¿.¿ufe* catirs» oi ytrní 1 uon. fO. r/Jiu» ti j»» 
bttXvon c-n ¿r 02 
bB tx^t'^ii' ri¿rur0fi0 autA-v .loociuiltleo o¡Urt¡r#s>. «iMfcfcjí 
úii a<< uM^/ski kXwtr&iieo f vltruci&k ífci 
XltÜf í#j iiiü'tm) ¿til «.iñ í-ouKktaüou .¿¿auto 
i¿M a > M m el* ofocio aíí*£M ¿ m ©csikvi or-k 
m * ttelswm im oliít'jm <i<- £o¿ ¿ > 
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wwmu o 
mmm a^oni^xoi wm^mti mmmmmtxm* 
Aunquo ©a- ©ata '¿qoíq no ee fca lieciiO alusión al método expe-
rimental omploado para la obtención de loe datoa, on esto Apóndlco 
so dorá wia breve roforonoia del aioajo» para quo pueda servir do 
referencia a futuros ootudio© d© osto tipo* 
J'il oistoma oopootrosoópico quo so va a rooofiar» ee al usado 
©a el Laboratorio de ¿aootrónioa Clástica de la Colorado Otato üni-
voraity» y respondo a las exlgeaols» do cato tipo do oxpor imentación. 
Mn la i?i¿j« 11 ao da un diagrama de bloques del eiotoma. i;l rayo 
incidente de un láser do Mo*lie o Argón» poca a través do la xauos-
tra, Do acuerdo oon ol ospootrÓimotro» outo paco oorá tíimplo o xnúlti** 
pie» I»a radiación dispersada a 9'üfi, ©s analizada oapootralaenta oon 
vxi monooromadcr quo os orientado do tal forma quo la rendida do o»~ 
trada es paralela a la dirección del rayo Incidente • i;l ruyo do ualida 
dol monoeromador so detecta entonces uoando un tubo fotoajultiplioadoi* 
de. oawaetorístlett $*2Q.« 
KX oistewa doocrito hasta aquí oo similar a la moyor parto do 
loa oiotosaao ospeetroooÓpioo» do aalida directa (analógica)» Para dar 
tmy, mayor versatilidad al aiatcoa era mas doooabla una uulida digital. 
Y pora olio, mediante mi motor» ol paoo de bandu dol nionoor amador os 
dividido en ©ecolonoo en ÍMgm? do oor movido do una forma continua * 
ra onda otq#a» ol número de pulsoo originado x>or cada fotón doloo-vu^, 
on el tubo fotomultiplicador os almacenado on un oanul diferente do un 
Amlisador Uulticumil» ¡a moeaniomo do tiempo ©o tal» quo doüpuóo do wi 
elorto tiempo do muoutroo» ol íaonooromador avanza un inoromanto» al mío-
rao tiempo que ol mmlisador avaaaa un oaiial» ropitibndorje do nuevo ol 
proceso de recuento, í;oto pro mm continua automátioamento haata quo un 
eáerto número do c cumies lia ai do uoado o iiaata quu oe para manualmente . 
La o olida resultante eo un hiatogrema dol* u&mro do ouontao por oanoJL, < 
Nuclear Chicago RI.DL, 
Modelo 34-12B, analizador de 4-00. canales 
Láseres: 
He-Ne 6328 X 
Argón, 4880 a 
Fototubos: Amperex XP1002 
EMI 9558 
Fig.11. Diagrama de bloques del s i s t e m a experimental, para 
medida de la dispersión Raman. a 902. 
:r? « i u <1, mi I'íüi;tm 
ü'&loL üui , •: íK'lr ñ« fea ti^üüt Ol- ' 
«Tu w to 430®C*.* ap^líalc*. i x m ««graOu r* fifci» 
u-tíM*?» ¿ti acaM-i itót fe&utgf* i » lo» íteUio tfo ii, 
«¿mi im< «¿m ttmx&eutír* ft turj*. «Miañes^®*.» 
ta^tóa C'O'.JO ostmfe sidas»* Mi ¿suato uot 
^ ^ te vV-.to^ é -ulíu áitS/'áu .IWiSii ua lu ¡wáa 
' ' U' uí/tf" J A,', 1 .Y /, 
• í , > > 
x'ÜL métúüQ gméml ¡mptmé® m «1 >-rafrraa» líX¡£iK-ú pura, e^ue» 
trr m'ú4mí&a i«.xtí'Lc,X¿.\ u íJ¿'to;.„ t,r. fíl Xart*> 
fei» df* ois^fc 
tentón «irin dono- ímdw fin '?¿m mvrmQimm d l f V 
por 'Mvlom i )« ¿«ta t¿vt¿ei4 #« itontfcárt*» r^uArico-» 
1W vnior #stir®á# inleial para yodcr A*fá&lmw méít* jpt¿ttúmitro 
- v v . m wJyas» Ir* n%mlém y ofciern«r 
''Ivoionnr mhrm %<\u mtmm y l&f¡> varia hice éuspmélmtm* ¿orre» 
<r»i*n«« a Ir» « s t f e «tiílstnl, <f# les ^ v ^ o t r o * ttacúm te? d«t«r* 
alnado» ti li&fcc&st- an ¿«sr.rrsUlo en tsTi<» 4+ 1® 
«rror re< ¿duul pura a^N tía le« Vui 
Gionm 4 0 • 
corr^cciontv o lar v-^ >¿ fct tiwajl&f de 
r.''rsetro*« 
f | •«rtible á^jmsÁlmrttf' ^m^ictlw, ? (&>?*}* 
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mwelin fyera terwlta por an'aifli» <u>uv«;ncio»&l da ritypM&fi»* 
« * t w Í r »t!.j ota a tecfe» Imi reftirlooictta» <taé d«> la» 
fnáp «man»* «a al re /ufcTÍm?.^ rtto de nao ir- v¿ rXt.blst lu 
ol*v» éml%mít% ímWjHmdi^at** di tofo Ias der*Js> <:n nuestro pro» 
t« r«í«i®r4w4«íit© ¡¡o ti «me j?'>r ".«é tmf/áwfmh®¿ Sja tí'cnicr* ut^» 
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íl) 
üu paire* 2o* rtvutur. de loo ítiteroorrolkioiono» «e 
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Mi fu o «tc'lfíi en Ki^T^Ad XV pwrA un ei«t<n» — 1 
fWOCU $uü dato?* ;/ SO pímunetroe» 
J& p*»fi9*?«ft pvlñniprt attlIíO y m&frnMtm G»H¿43f y 
i?»»? dttdcfi r*i el prorr.'^a tan otra» «jubrutinne 
V^j dé utiXíxsxónp *mxi>„ onda T>rcbl%/co, per ti avilar* 
iíi entrada principal ftt dutne eptsí «a el prograra pvinci* 
>•«1» aae auntrcla 1 .# ^oact^nte» de ¿?obi orno, las ««Uaa&s Iroi* 
tisl#r -fe Ion do la Smieíin ?/ lo* vclort» 4© la m*> 
yin ble radíente* • 
itnt **f}m 
TKffí? itfmvm as? & c>r>5- «1 progveaa 
ú«ntro? »wfa 1*. m^rmidmi )::Id'dW 
•íü'íiSc ufnviTO ó ¿ j\tnom¿oiooeij 
fií'/ií; 4 v¿iá-;iíia t$e í n ^ á ^ i r ^ 
ju eootrolf di» u^elanec y a » 
privara» iilUwse, y *Htlfcl|>3i«*fc Úm 
¡A'cilÑ mrfm e&orttn,** 
fXliti p a » li, eorvartfeaoíu. aa lo» par ase tro e» i l 
c t í í í u nc v<x í¿^*1 * éuzsmci&n l lug, 
« *etF0# hb menor rtue SíiaSif (normalmonte 0«C4>) 
»lftft« í.nloi»! ee ## loo $ttV»&n«tltt«* 
imior** de lft» atoante!enee* 
IüTO¿:;j j.aáioadwr de surada* i ignul i» l t ol^uo la 
Awtcrisol ¿o» vi AÍ»oía Oí JU~ 
p.>í>»t por httwor fcsiif ida Jas pi^rj^troe. 
«fe «utauUti* .'CAL íu* ¿s. &<r escrita cacu.- £rs>ísriMB&. 
psrtifiliar» mfí?md»Mé'ñ rc^tifm «1 rctim© y do 
ccst«»n«»r J», nctci esta # triciu?.» £t*ra 1? «511c et te a 
de e"l<ml*r 1 » » ¡mi* j'íjí#» í,hÍ fív.i;- ?v,í; de 
¿ü ( i ) # ^ c c ; , ? ^ « v -3 c» m^rmtímn 
a im <i«Miv**>'iai >.•** «i*** 
«.'«Vido fe *u Xar«$¿UK¿. -'1 «*r3r$r on «tuf&tro e e M i o » ota 
1®, c ifcranal© eatw ls© >m.i»ir<«e jre >io¡? -U i eterna nn a te» 
lee m* tricots y i'/ vjm» t*# obtuvieran 
riwcntíil«jcnt«» )•» watyi* & « t í o^v^ert- de ¿«tu A e r l m ^ s ^ar» 
«Isl^a «ai* r^íHíiCt'S « 3o« ^«j^retí^B^ m mt p*tmm* SUfcR delta*» 
&itf y vil ?vror Tí^W» -'Mif c.-« V .ImVúí áwlmáag. porcia-
Ice «on i-i... ,-tUi: C^v : > ^ 'Ho'V^, fM n>> inalu¿daf< 
ÜJ eat® 
-i roe<];•]. ^ i?c-iif-ral» y aa tgn,* 
a¿ ti»p<c¿e>l ircttiiSn 1 t4pfs tí y Mwttaa}*** 
mmmos b 
RELACION BITR3S LOS PARAHiaíROS íEESBSNTE 
KOP&LO Y LOS ÁBfBRXQRBB* 
11 tipo do potencial asumido en «1 presente modelo adquie-
ro la £®tm 
<p - i + yk + * 2 i (3ty 4-xs + yz) 
donde ^ 
4 - ^ = - J¡ 
. i i 
~ * y ~ x a y e 
t é » la Inter&ooitSn ontre átomos de 81 y de O» 
35n el caeo de potenciales axfcalmente simétricos» en función 
de la diatanoia entre los átomos, tenemos ; 
ra 
El parámetro puado ser expresado también como 
j' x x 1 r r , r® r 2 r r , r • r 
l J i .. . j ; • . . . . . J ! . 
x 
Y expresiumee similares para la» otras dos posibilidades da • 
Sumándolas» ©e obtiene 
1
 U ' V- . , 3 . - r * r = A + f t 
t mediante similares raz#namientoa,se llega a que 
( 1 * 1 )• 
V 3. . . • ; • • ' ' 
Con respeoto a la intafaselln 0-0» «1 potencial que tenemos «i 
á© la forma 
afx 1 * y1) é i 4 r a i y 
si entra» m tmé&¿i» á* puede ter **pr*»H<Jo cora© 
r i': ' * * j 
lu p i » • «e rnwát'Mm a *«t OM» tenias*» pera » mm 
ím u y 1* y* G»a i ( la e*s>reei<*n jpat* ## ¿asa m mam 
M® tenemo» 
too*» elX**# ee ofctiene* *edU/ite sencilla #1* 
¿«fe*»!*» • . . . . . . . 
cwttf;»5 eta«c«t# eattetw®» ya nue 
®c* i» Ue®o» heoho intervenir w trlwt»#.?s «¿«lato* -m tfels© fin 
• » ti de t*ner valoree r^f*sr«neia írnlmím 
tm }--átm*«6* de nuftetro* ji»yíf»«itF#?(* >;« re»!» donde It» 
tcrfenseUroft y lis tti-flU m mm 
UAleuAent* dentro ## t,»trR*3ro, *ino cnift «»#» § ti*» 
do par do» loe valoree 4m % m « a ^ r e ^ n » » íteéait untertsmen» 
t««> habrán neo**»ri¡in?nt<f diferir. 
mmtmrm 2 >« . wxw 
LÜfe VAUjiAtó * VWíVíífetó Xttó UliA 
filtra I loa *fE ts^ia ft&r i » v&i&rotir y lov 
'••v. u jiíVi.i.íi, óv u/'-v ,v,t? 4;< , ÍMÓ|#b46 *«r loe 
r«iw U¿#'W etta© ¿*Mgltt*ritf*« ¿Celias; U* %& 
ív, ¿c- ^ftatiguJU' lyis «i süM 
c&.ioul* ias ur^v^-j ^Mtiia^ld ^m^Mh^ntíi-te ios 
t-aroo ¿jxííákLU»* C,.-n iilü v-v. l&^in -411 Ahorro <ie ti 
f>C» de «raca&doy» ítkC ü* el m mmtmlT-i tm 
grs^lati «¿a lUi-S 1 , «i* m&Sm%m Im lar^c* 
í-jg^ rtree fe» tf¿ c-lW»» »y¡r®r 4 
liéíUrjítív Itu; torjétíift cíe <K>«*?Uti:r¿o» puaém obt«n*r»« usa 
icí« ic«ttil «I*» aneo «1 r»-rchaira.» 
